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Resumen
Se desarrollo´ un modelo computacional basado en el me´todo de Monte Carlo para el estudio
de propiedades magne´ticas y de magneto-transporte en nanotubos del tipo ferromagne´ti-
co de monocapa bajo la implementacio´n de la dina´mica de Metropolis y de un modelo de
Heisenberg cla´sico para la representacio´n de los espines en el sistema. Se llevaron a cabo
simulaciones de propiedades termodina´micas (magnetizacio´n, energ´ıa interna, susceptibili-
dad, calor espec´ıfico), histere´ticas y de magneto transporte teniendo en cuenta para´metros
como la celda unidad (cuadrada y hexagonal), el dia´metro, la anisotrop´ıa magneto-cristalina
y la temperatura del nanotubo. Se discutio´ la influencia de la geometr´ıa del sistema en las
diferentes propiedades f´ısicas calculadas y se llevo´ a cabo un proceso de comparacio´n de los
resultados obtenidos con diferentes reportes teo´ricos y experimentales.
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Abstract
A computational model based on the Monte Carlo method for studying magnetic and magneto-
transport properties in monolayer ferromagnetic nanotubes was developed. The model in-
cludes the Metropolis dynamics and the classical Heisenberg Hamiltonian implementation
in order to represent the spins of the system. Thermodynamic properties as: magnetiza-
tion, magnetic susceptibility, energy and specific heat were simulated; besides, hysteretic
and magneto-transport properties were obtained. The influence of several parameters as the
unit cell geometry (square or hexagonal), diameter, magneto-crystalline anisotropy and tem-
perature on the magnetic properties of the system was evaluated and discussed. Finally a
comparison between the results obtained by using the model developed in this work and
other experimental and theoretical reports was carried out.
Keywords: Monte Carlo Simulation, Magnetism, Nanotubes
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1 Introduccio´n y antecedentes
Para hablar de magnetismo es importante partir del hecho de que este feno´meno hace parte
de las innumerables condiciones que se requieren para que la vida en s´ı permanezca sobre el
planeta. El magnetismo ha estado junto al hombre desde tiempos muy remotos, sin embargo,
cuando el ser humano se apropio´ como tal de este feno´meno empezaron cambios bastante
grandes en la forma de vivir de las distintas generaciones. Desde que los antiguos griegos ob-
servaron por primera vez el feno´meno del magnetismo en las piedras de Magnetita (Fe3O4),
este ha desempen˜ado un papel muy importante en el desarrollo de la humanidad. Si se ha-
ce un recuento histo´rico, el magnetismo permitio´ avances en la navegacio´n con la invencio´n
de la bru´jula debido a que se implementaron me´todos de orientacio´n en altamar; ma´s tar-
de con los trabajos del profesor de la Universidad de Copenague Hans Christian Oester se
descubrio´ la relacio´n trascendental entre el magnetismo y la electricidad. Esto u´ltimo con-
cretamente sintetizado y explicado por James Clerk Maxwell fue la cuota de partida para el
desarrollo de innumerables dispositivos que hoy nos rodean y que permiten que la vida sea
agradable. Es verdaderamente complicado imaginarse la vida sin computadores por ejemplo,
sin dispositivos de comunicacio´n, sin elementos tecnolo´gicos u´tiles en a´reas como la medicina
para el diagno´stico y cura de enfermedades o sin las comunicaciones que han permitido la
globalizacio´n.
Hoy en d´ıa uno de los campos ma´s estudiados es el de los materiales magne´ticos donde
se relaciona el magnetismo con el transporte de carga, debido a la importancia del control
ele´ctrico de la magnetizacio´n y el control magne´tico de las propiedades de transporte. Las
aplicaciones ma´s interesantes se encuentran en el campo de la electro´nica como dispositivos
de almacenamiento de datos, filtros, transductores, entre otros [1] [2].
Por otro lado el siglo pasado dejo´ el nacimiento de un a´rea de investigacio´n donde se unen
ciencias como la f´ısica, qu´ımica, medicina, matema´tica, biolog´ıa y que promete ser la pro-
tagonista de los grandes cambios en la forma de vida del presente siglo. Esta es la famosa
“nanotecnolog´ıa”. Hasta el momento se tiene relativamente claro co´mo se comportan los
materiales en la escala de taman˜o en la que vivimos; sin embargo, cuando se empieza a in-
vestigar en la relacio´n que existe entre el taman˜o y las diferentes propiedades tanto f´ısicas
como qu´ımicas, es posible darse cuenta que “alla´ abajo” hay un mundo inmenso por explorar
con la esperanza de encontrar interesantes aplicaciones y novedosas soluciones a problemas
que aquejan el mundo de hoy. Esta a´rea de investigacio´n involucra la manipulacio´n y el uso
de materiales con taman˜os mil veces ma´s pequen˜os que las micras (10−9 metros) y permite
incluso la manipulacio´n de a´tomos individuales [3].
Al conjunto de materiales que se componen de nanome´tricas estructuras se los denomina ma-
teriales nanoestructurados, y son objeto de estudio de los cient´ıficos interesados en solucionar
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Figura 1-1: Nanopart´ıculas (0-D) [5]. Figura 1-2: Nanotubo (1-D) [6].
Figura 1-3: Pel´ıcula delgada (2-D) [7]. Figura 1-4: Polvo nanoestructurado (3-D)
[8].
de forma ma´s eficiente problemas de rendimiento en herramientas de trabajo, energe´ticos, de
contaminacio´n ambiental, cura de enfermedades, entre otros. Los nanomateriales se clasifican
segu´n su dimensionalidad en nanopart´ıculas y “clusteres” (0-D), nanohilos y nanotubos (1-
D), pel´ıculas delgadas y multicapas (2-D) y polvos nanoestructurados (3-D) [4]. En las figuras
1-1:1-4 se muestran ejemplos de los tipos de materiales a nanoescala de diversas fuentes de
informacio´n.
Los materiales reducidos a nanoescala pueden repentinamente mostrar propiedades muy dife-
rentes en comparacio´n con las que presentan en una exposicio´n a macroescala, lo que permite
aplicaciones u´nicas. Por ejemplo, sustancias opacas llegan a ser transparentes (cobre); ma-
teriales inertes se convierten en catalizadores (platino); so´lidos se convierten en l´ıquidos a
temperatura ambiente (oro); aislantes se convierten en conductores (silicio). Materiales co-
mo el oro, que es qu´ımicamente inerte a las escalas normales, puede servir como un potente
qu´ımico catalizador en la nanoescala. Gran parte de la fascinacio´n con la nanotecnolog´ıa se
deriva de estos singulares efectos cua´nticos y los feno´menos de superficie que se exhiben en
la nanoescala.
Las nuevas propiedades que se observan en los sistemas creados con herramientas y te´cni-
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cas nanome´tricas no se pueden predecir por lo general a partir del material a gran escala.
Feno´menos como confinamiento por taman˜o, predominio de las interfaces o superficies y los
efectos de la f´ısica cua´ntica dominan solo en la escala nanome´trica. Una vez en control del
taman˜o del sistema se pueden intensificar las nuevas propiedades del material y se abre el
camino para aplicaciones en dispositivos novedosos. En el caso de los materiales magne´ticos,
feno´menos nuevos como la “magnetorresistencia gigante” o los sistemas con alta densidad de
informacio´n, o bien el avance en la tecnolog´ıa de imanes permanentes gracias a los sistemas de
nanopart´ıculas y nanotubos, constituyen todos propiedades nuevas que surgen a esta escala
[10,11].
Ahora cada tipo de nanomaterial enmarca un mundo aparte y las investigaciones se centran
en encontrar sus caracter´ısticas fundamentales. De esta manera en este trabajo es de intere´s
fundamental el estudio del sistema unidimensional denominado nanotubo, que se inicia con
una contextualizacio´n histo´rica hasta llegar a su investigacio´n actual.
En 1991 el investigador Sumio Iijima de los laboratorios fundamentales NEC en el Japo´n
observo´ muestras de holl´ın a trave´s de su microscopio electro´nico de transmisio´n con la
sorpresa de encontrar unas estructuras moleculares en forma de tubo, con un dia´metro en
el orden de los nano´metros (10−9 metros) y una longitud de varias micras (10−6 metros),
compuestas de a´tomos de carbono. Las primeras mole´culas de este tipo se denominaron
nanotubos de carbono de multicapa debido a que se trataban de tubos conce´ntricos y cada
uno conten´ıa cierto nu´mero de cilindros huecos de a´tomos de carbono anidados a la manera
de una esponja [12]. Dos an˜os despue´s, Iijima y Donald Bethune de IBM, crearon cada uno
por su lado nanotubos de pared u´nica, formados exclusivamente de una capa de a´tomos de
carbono [13].
Una vez se conocio´ la noticia del hallazgo de estas macromole´culas, se inicio´ en el mundo a
la par el estudio tanto teo´rico como experimental de nanotubos de carbono para descubrir
todas las propiedades f´ısicas y qu´ımicas que estas nuevas estructuras podr´ıan traer.
No paso´ mucho tiempo para que se descubrieran propiedades extraordinarias como su super-
lativa elasticidad, resistencia a la traccio´n y estabilidad te´rmica [14]. Tambie´n se predijo la
dependencia de su comportamiento ele´ctrico (conductor, semiconductor, aislante) con rela-
cio´n a la estructura del nanotubo (arm chair, zigzag, chriral) [15]. Con el hallazgo de estas,
y muchas otras propiedades nunca antes vistas en materiales existentes en la naturaleza,
se empezaron a vislumbrar sorprendentes aplicaciones como la creacio´n de materias primas
livianas y su´per resistentes a base de nanotubos de carbono; en la industria de la electro´nica
la creacio´n de dispositivos ma´s eficientes y con un consumo mucho menor de energ´ıa; en
la medicina la posibilidad de la creacio´n de robots con la capacidad de explorar el cuerpo
humano, detectar problemas y solucionarlos de una forma bastante eficaz [16].
Por el an˜o 2000 se comenzo´ a trabajar en la s´ıntesis de nanotubos compuestos por otro
tipo de a´tomos. Es as´ı como se crearon nanotubos de Nitruro de Carbono (CNx), Nitruro
de Boro, Manganitas, o´xido de hierro, cobalto-hierro-boro, entre otros [17,18,19,20,21]. Es-
tas nuevas macromole´culas traen consigo propiedades f´ısicas tan interesantes y novedosas
como las de nanotubos de carbono; incluso con ciertas caracter´ısticas adicionales. Dentro
de estas caracter´ısticas algunos tipos de nanotubos, especialmente los que se componen por
3
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Figura 1-5: Microfotograf´ıas SEM de nanohilos de cobalto preparados en Bariloche [24].
a´tomos meta´licos poseen propiedades magne´ticas que se esta´n estudiando tanto en la parte
experimental como teo´rica. Esto debido a que ser´ıan fundamentales en aplicaciones donde
se pretende que estas estructuras respondan a campos magne´ticos. Por ejemplo en la medi-
cina como dispositivos que transporten nanopart´ıculas de medicamentos a lugares precisos
del cuerpo humano donde se requieran, puentes de conexio´n neuronal o como posibles na-
noma´quinas para combatir el ca´ncer, etc.
Son pocos los trabajos concernientes a modelar el comportamiento magne´tico de este sistema
cil´ındrico en particular a trave´s de simulaciones Monte Carlo, sin embargo desde el an˜o 2008
se empezo´ a mostrar resultados de simulaciones relacionadas con este tema [22,23]. Se destaca
el hecho de estudiar este sistema magne´tico de una forma general, es decir, no centra´ndose
en nanotubos de un tipo espec´ıfico de a´tomos, con el fin de establecer conclusiones generales
relacionadas a su topolog´ıa y al efecto del taman˜o que sin lugar a dudas es uno de los aspectos
que, por ejemplo en los nanotubos de carbono, marca la diferencia en la consecucio´n de las
impresionantes caracter´ısticas f´ısicas y qu´ımicas.
Es interesante mencionar primero el estudio de un sistema magne´tico unidimensional muy
parecido a los nanotubos que son los nanohilos; estos a diferencia de los nanotubos son
cilindros totalmente macizos pero que se parecen en sus dimensiones (dia´metro en nano´metros
y longitud en micras). Trabajos previos han mostrado co´mo en nanohilos ferromagne´ticos de
un metal de transicio´n como cobalto (figura 1-5), hierro o n´ıquel, con la aplicacio´n de un
campo magne´tico a lo largo del hilo los momentos magne´ticos en el material se orienten en
la direccio´n del campo aplicado.
De tal manera que si se retira el campo magne´tico, los momentos quedan en esa direccio´n (la
forma ayuda a que esto suceda), entonces se puede decir que se tiene el material polarizado
magne´ticamente en una direccio´n y lo que es ma´s importante, con una cierta memoria de lo
que se hizo. Esto puede ser importante para medios de registro magne´tico perpendicular. Por
ejemplo, las cintas de audio o v´ıdeo y los discos duros de computadoras esta´n compuestos
por una pel´ıcula magne´tica, y los campos para orientar la magnetizacio´n son paralelos a la
pel´ıcula. Con los nanohilos se podr´ıa tener elementos magne´ticos perpendiculares a la cinta
con una orientacio´n de la magnetizacio´n hacia arriba o hacia abajo (0 o´ 1, informacio´n bina-
ria). Una de las ideas es disponerlos en un arreglo ordenado y perpendicular; esto permitir´ıa
llegar a una densidad de informacio´n mayor a la actualmente disponible en el mercado. Se
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esta´n realizando muchos estudios para ver co´mo son los mecanismos que permiten el cambio
de una direccio´n a otra de la magnetizacio´n, co´mo influye sobre un hilo el magnetismo de sus
vecinos, co´mo afecta a la magnetizacio´n la presencia de una pared de dominio magne´tico y
otros estudios apuntan a co´mo se podr´ıa invertir la direccio´n de la magnetizacio´n mediante
el paso de corriente ele´ctrica a trave´s de un nanohilo [25].
En los u´ltimos dos an˜os comenzaron a aparecer nanotubos, nanohilos y nanocintas de o´xidos.
A diferencia de los metales ferromagne´ticos la mayor´ıa de los o´xidos son antiferromagne´ticos
(los momentos de cada a´tomo se ubican antiparalelamente). Se pueden encontrar o´xidos con
diversas propiedades ele´ctricas y magne´ticas, por ejemplo, semiconductores, piezoele´ctricos,
meta´licos y unos pocos ferromagne´ticos. Esta diversidad de propiedades ofrece una riqueza
importante para explorar diferentes dispositivos. Por otro lado, algunos o´xidos presentan una
gran sensibilidad a la presencia de gases en su entorno, lo que modifica en forma apreciable
sus propiedades ele´ctricas. Por ejemplo, se puede preparar una pel´ıcula formada por nano-
tubos o nanocintas, su importante a´rea superficial es muy u´til en el campo de la cata´lisis
(aceleracio´n de una reaccio´n qu´ımica) o en los procesos donde es importante detectar la pre-
sencia de gases (sensores de gases). En particular, se puede detectar con un o´xido simple el
letal mono´xido de carbono, el mono´xido de nitro´geno, producto de emisiones industriales,
o de etanol que surge en alimentos en mal estado. Usando varios o´xidos pueden fabricarse
dispositivos ma´s complejos y ser utilizados en sistemas de control de polucio´n ambiental en
zonas muy industrializadas, en grandes ciudades, en minas, en fa´bricas o en hogares [26-28].
Una contribucio´n reciente en la fabricacio´n de o´xidos con forma de nanotubos fue realizada
en Argentina por Gabriela Leyva y Pablo Levy del Centro Ato´mico Constituyentes, junto
con Horacio Troiani y Rodolfo Sa´nchez del Centro Ato´mico Bariloche, ambas instituciones
pertenecientes a la Comisio´n Nacional de Energ´ıa Ato´mica (Argentina). En particular el
trabajo se baso´ en la preparacio´n y caracterizacio´n magne´tica de nanotubos de manganitas
con fo´rmula qu´ımica La0,67 Sr0,33 MnO4, La0,67 Ca0,33 MnO4 y La0,325 Pr0,300 Ca0,375 MnO4
[29,30]. En la figura 1-6 se muestran algunos resultados de este trabajo.
La publicacio´n de esta invetigacio´n origino´ un comentario en la seccio´n “Views and News”
de la revista Nature por sus posibles aplicaciones tecnolo´gicas. Estas van desde componen-
tes en celdas de combustible por su alta superficie hasta de nanocomponentes en dispositi-
vos electro´nicos [24]. Te´cnicas microsco´picas revelaron que las paredes de estos tubos esta´n
compuestas por granos (o nanopart´ıculas) de aproximadamente 40 nm de dia´metro. Este
resultado es importante porque as´ı se puede decir que se tiene un arreglo ordenado de nano-
part´ıculas en forma de tubos. A partir de estos resultados surgen diversas preguntas como:
¿co´mo esta´n ordenados los momentos magne´ticos de estas part´ıculas en un nanotubo?, ¿son
los momentos coherentes y apuntan todos en la misma direccio´n?, ¿esta´n paralelos al eje del
tubo o perpendiculares?, ¿son incoherentes y buscan minimizar la energ´ıa magnetosta´tica?.
Por otro lado recientemente investigadores del Instituto Tecnolo´gico de Massachusetts al
mando del profesor Takuya Harada, reportaron la formacio´n de nanotubos de monocapa y
bicapa compuestos por nanopart´ıculas de Fe3O4 por un me´todo de autoensamblaje. Esto
muestra la importancia de obtener este tipo de nanoestructuras y realizar estudios de su
comportamiento magne´tico tanto expereminetales como teo´ricos [31].
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Figura 1-6: Izquierda: En la microfotograf´ıa SEM se pueden apreciar los tubos de manga-
nita. Tienen un dia´metro de 800 nm y sus paredes esta´n formadas por nano-
part´ıculas. En el centro: Ciclo de histe´resis de nanotubos de manganita de 800
nm de dia´metro, medido a temperaturas de 80 K. Derecha: (a) Representacio´n
esquema´tica de part´ıculas monodominios interactuando entre ellas. (b) Debido
a su efecto cooperativo y como resultado de la interaccio´n, pueden considerarse
como una cadena, hilo o cilindro.
Por las razones expuestas anteriormente es pertinente llevar a cabo el estudio de nanotubos
magne´ticos con el fin de conocer sus caracter´ısticas magne´ticas desde la perspectiva de la
simulacio´n teo´rico-computacional que es una herramienta valiosa para obtener informacio´n
importante del sistema f´ısico en cuestio´n [32-36].
El intere´s fundamental de este trabajo es el estudio de nanotubos ferromagne´ticos de una sola
capa de a´tomos desde el punto de vista teo´rico-computacional. El objetivo es llevar a cabo
simulaciones basadas en el me´todo de Monte Carlo con la versatilidad de poder conocer como
se comportar´ıa este sistema f´ısico con diferentes caracter´ısticas geome´tricas, de taman˜o y de
para´metros magne´ticos. Con este fin se hace necesario implementar computacionalmente la
estructura cristalina y desarrollar programas para el ca´lculo de las propiedades como magne-
tizacio´n, susceptibilidad magne´tica, energ´ıa interna, calor espec´ıfico y analizar la dependencia
de estas cantidades con la temperatura y campos externos aplicados.
La estructura de la presente memoria de tesis de maestr´ıa es la siguiente:
Un vez terminado el Cap´ıtulo 1 de introduccio´n, motivaciones y propo´sitos del trabajo, en el
siguiente cap´ıtulo se presentan los me´todos empleados, describiendo las bases del magnetismo
y las propiedades magne´ticas de intere´s particular, as´ı como la descripcio´n del me´todo de
Monte Carlo y el algoritmo de Metropolis empleado. En el Cap´ıtulo 3 se describen con
detalle aspectos relevantes relacionados con el modelo computacional que describe el sistema
de estudio y detalles de las simulaciones computacionales. En el cap´ıtulo 4 se presentan
los resultados obtenidos y se lleva a cabo su respectiva discusio´n. Finalmente se realiza un
resumen de las principales conclusiones de este trabajo.
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2.1. Origen del magnetismo
El magnetismo es uno de los feno´menos naturales ma´s sorprendentes y extraordinarios que
existen. Este feno´meno tiene su origen en un ordenamiento a nivel ato´mico de los momentos
magne´ticos de forma esponta´nea. Gran parte de la teor´ıa del magnetismo se encarga en
estudiar el comportamiento de una cantidad fundamental como es el momento magne´tico.
Basados en e´l se puede explicar innumerables feno´menos magne´ticos a escala macrosco´pica
y microsco´pica.
Cla´sicamente el momento magne´tico se define a partir de cargas movie´ndose en trayectorias
cerradas como se ve en la figura 2-1.
Figura 2-1: Representacio´n de un momento magne´tico en la formulacio´n cla´sica.
Si se tiene una corriente I que encierra un a´rea infinitesimal con magnitud |dS|, el momento
magne´tico asociado se define como d−→µ = Id
−→
S y se expresa en unidades de amperio por
metro cuadrado (Am2). Sin embargo, una descripcio´n ma´s precisa muestra que el momento
magne´tico se origina en el interior de los a´tomos debido a tres cantidades f´ısicas fundamen-
talmente: la primera es el momento angular orbital de los electrones entorno al nu´cleo del
a´tomo; segundo a los momentos magne´ticos asociados con los espines de los electrones y los
nu´cleos; y tercero el cambio en el momento angular orbital que se puede presentar debido a
la presencia de un campo magne´tico aplicado al material [37,38].
Se pude demostrar una relacio´n existente entre el momento magne´tico y el momento angular
de un electro´n en un a´tomo dada por la expresio´n: −→µ = γ
−→
L donde γ es el factor giro-
7
2 Magnetismo y Simulacio´n Computacional
magne´tico, que para el electro´n toma el valor γ = −e/2me y me es la masa en reposo del
electro´n.
La cantidad apropiada para medir momentos magne´ticos ato´micos es el magneto´n de Bohr
que se define como:
µB =
e~
2me
= 9,274 ∗ 10−24 Am2 = 5,788410−2 meV/T (2-1)
Donde e es la carga del electro´n y ~ es la constante de Planck dividida por 2pi.
Cuando un momento magne´tico −→µ interactu´a con un campo magne´tico externo
−→
B , hay una
energ´ıa potencial involucrada que se describe como [39]:
E = −−→µ ·
−→
B (2-2)
Una vez descrito brevemente el origen del magnetismo junto con su cantidad fundamental
(momento magne´tico), el siguiente paso es enunciar los tipos de magnetismo que se presen-
tan en la materia debido a la forma en que los momentos magne´ticos se organizan. Los tipos
ba´sicos de magnetismo incluyen diamagnetismo, paramagnetismo y ferromagnetismo (el an-
tiferromagnetismo y el ferrimagnetismo se consideran subclases de ferromagnetismo). Todos
los materiales exhiben al menos uno de estos tipos y la clasificacio´n depende de la respuesta
del electro´n y los dipolos magne´ticos ato´micos a la aplicacio´n de un campo magne´tico.
2.2. Tipos de magnetismo
2.2.1. Diamagnetismo
Este es una forma de magnetismo que se presenta en la materia debido principalmente al
cambio del momento angular orbital de los electrones, y es inducido por la presencia de
un campo magne´tico externo. Como caracter´ısticas principales, la magnitud del momento
magne´tico inducido es extremadamente pequen˜a y en direccio´n opuesta al campo magne´tico
aplicado. Por ello, la permeabilidad relativa es menor que la unidad (solo muy ligeramente)
y la susceptibilidad magne´tica, es negativa. El diamagnetismo esta´ asociado a la tendencia
de las cargas ele´ctricas a apantallar parcialmente el interior de un cuerpo con respecto a un
campo magne´tico externo. La ley de Lenz explica co´mo al cambiar el flujo magne´tico a trave´s
de un circuito ele´ctrico, se induce en e´ste una corriente que se opone al cambio de flujo. En
una o´rbita electro´nica dentro de un a´tomo la corriente inducida persiste mientras el campo
esta´ presente. El campo magne´tico producido por la corriente inducida se opone al campo
externo. El momento magne´tico asociado a esa corriente es un momento diamagne´tico.
La figura 2-2 ilustra esquema´ticamente las configuraciones del dipolo magne´tico ato´mico para
un material diamagne´tico con y sin campo externo; aqu´ı las flechas representan momentos
dipolares ato´micos. Es preciso decir que esta forma de magnetismo no tiene importancia
pra´ctica [40].
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Figura 2-2: Descripcio´n del diamagnetismo.
2.2.2. Paramagnetismo
El paramagnetismo se presenta en algunos materiales so´lidos en los que cada a´tomo posee
un momento magne´tico neto permanente en virtud de la cancelacio´n incompleta del spin
electro´nico y/o de los momentos magne´ticos orbitales. En ausencia de un campo magne´tico
externo, las orientaciones de esos momentos magne´ticos son al azar, tal que el material no
posee magnetizacio´n macrosco´pica neta. Pero si existe la presencia de un campo magne´tico
externo, estos momentos magne´ticos se orientan en la direccio´n del campo.
Figura 2-3: Esquema del paramagnetismo.
Como caracter´ıstica de este tipo de magnetismo los momentos magne´ticos actu´an de forma
individual y sin interaccio´n entre vecinos. Con la presencia de un campo magne´tico externo,
los momentos magne´ticos se alinean y como resultado se incrementa el valor total de la
magnetizacio´n del material dando lugar a una permeabilidad relativa mayor que la unidad y
a una relativamente pequen˜a pero positiva susceptibilidad magne´tica [41]. En la figura 2-3 se
muestra la organizacio´n de los momentos magne´ticos en un material paramagne´tico cuando
no esta´ sometido a un campo magne´tico externo y cuando s´ı lo esta´.
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2.2.3. Ferromagnetismo
En los materiales ferromagne´ticos cada campo magne´tico de origen ato´mico es producido
por un dipolo o un momento magne´tico y cada uno esta´ ordenado con los otros, o sea,
todos permanecen perfectamente orientados y unidos por una fuerza cohesiva. La energ´ıa
involucrada en este proceso se la llama “energ´ıa de intercambio o canje magne´tico”. Si se
quiere cambiar la direccio´n de uno de los dipolos, los restantes tratara´n de mantenerlo en su
posicio´n. Una imagen ana´loga es la de una convencional cerca de madera con muchas tablas
verticales unidas por dos travesan˜os (estado ordenado). Si alguien se apoya sobre una de las
tablas verticales, la unio´n entre ellas ejerce una fuerza que se opone a la accio´n de apoyarse e
impide que la tabla se incline lo suficiente como para tocar el suelo. Esta fuerza o unio´n juega
un papel importante entre los dipolos obliga´ndolos a que actu´en en forma cooperativa. Para
vencer esta energ´ıa de cohesio´n se necesita otro tipo de energ´ıa como la energ´ıa te´rmica, por
ejemplo. A la temperatura por encima de la cual los dipolos se desordenan completamente se
la denomina temperatura de orden, cr´ıtica o de Curie (Tc), algo as´ı como si alcanzada esta
temperatura los travesan˜os de la cerca desaparecen repentinamente y las tablas caen para un
lado otro y algunas quedan paradas (estado desordenado). Ahora, si se baja la temperatura
por debajo de Tc, esponta´neamente aparecen nuevamente los travesan˜os y se forma una cerca
perfectamente ordenada. Los sistemas reales, como el hierro, cobalto y n´ıquel, por ejemplo,
tienen una Tc de 1043
◦C, 1380◦C y 630◦C respectivamente. A mayor temperatura de orden,
mayor es la energ´ıa de intercambio involucrada [42].
Fundamentos f´ısicos del ferromagnetismo
Los materiales ferromagne´ticos y ferrimagne´ticos presentan un momento dipolar magne´tico
espontaneo en ausencia de campo magne´tico aplicado observa´ndose este feno´meno solo por
debajo de Tc. Su comportamiento es, por ello, distinto al de los materiales paramagne´ti-
cos, cuyos dipolos elementales han de ser orientados por un campo magne´tico para exhibir
momento magne´tico.
Los feno´menos que se tratara´n en e´sta seccio´n se deben a interacciones de naturaleza cua´ntica
entre momentos magne´ticos. Estas interacciones son lo suficientemente fuertes como para
producir el alineamiento mutuo de los momentos magne´ticos. La interaccio´n alineadora entre
momentos magne´ticos so´lo sera´ importante si es grande comparada con los mecanismos que
pueden alterar la ordenacio´n, especialmente la energ´ıa te´rmica vibracional que naturalmente
tendera´ a desordenar los momentos magne´ticos del material. Los tipos de ordenaciones de
dipolos o momentos magne´ticos que dan lugar a un momento magne´tico esponta´neo (excepto
en el caso del antiferromagne´tico sencillo) son los siguientes [43]:
Observaciones Experimentales
Las principales observaciones experimentales asociadas a los materiales ferromagne´ticos son
las siguientes:
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Figura 2-4: Tipos de ferromagnetismo.
1. En los materiales ferromagne´ticos se observa una imantacio´n esponta´nea en ausencia
de campo magne´tico externo.
2. La imantacio´n espontanea var´ıa con la temperatura alcanzando un ma´ximo para T =
0K y presentando una disminucio´n continua al aumentar la temperatura hasta caer
fuertemente para una temperatura denominada temperatura de Curie ferromagne´tica
(Tc).
3. Para T > Tc el material experimenta una transicio´n de fase magne´tica de un estado
ferromagne´tico a uno paramagne´tico con una susceptibilidad en la fase paramagne´tica
dada por la ecuacio´n 2-3.
χ =
C
(T − Tc)
(2-3)
Esta relacio´n es una modificacio´n de la ley de Curie para materiales paramagne´ticos
en la cual C no esta´ definida para T < Tc donde el material presenta imantacio´n
esponta´nea.
4. Un material ferromagne´tico no tiene una imantacio´n esponta´nea en la misma direccio´n
a lo largo de todo su volumen sino que presenta regiones ma´s pequen˜as de imantacio´n de
direccio´n uniforme llamadas dominios magne´ticos con orientacio´n al azar unas respecto
a otras.
5. Los u´nicos elementos ferromagne´ticos son: hierro (Fe), cobalto (Co), Niquel (Ni), ga-
dolinio (Gd) y disprosio (Dy) [44].
Interaccio´n de Canje
Los efectos de la interaccio´n de canje fueron descubiertos independientemente por los f´ısicos
Werner Heisenberg y Paul Dirac en 1926 [45,46]; la interaccio´n de canje esta´ ı´ntimamente
relacionada con el principio de exclusio´n de Pauli, enunciado en 1925 [47]. Esta interaccio´n
surge de forma natural al considerar la indistinguibilidad de algunas part´ıculas en la meca´nica
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cua´ntica. Mientras que en meca´nica cla´sica las part´ıculas son distinguibles y se describen con
la estad´ıstica de Maxwell-Boltzmann, en el contexto de la meca´nica cua´ntica no existe un
procedimiento f´ısico para distinguirlas o decir si una part´ıcula observada en un instante
es la misma que otra observada en un instante posterior [48]. Esta circunstancia hace que
el tratamiento cua´ntico adecuado de las part´ıculas ide´nticas requiera estad´ıstica de Bose-
Einstein si son bosones o´ la de Fermi-Dirac si son fermiones. En este contexto, el canje o
intercambio entre dos electrones con posiciones −→r 1,
−→r 2 y espines S1, S2 o en general, entre dos
fermiones, conlleva un cambio de signo de la funcio´n de onda ψ que define matema´ticamente
al sistema como se muestra en la ecuacio´n 2-4.
ψ (−→r 2, S2;
−→r 1, S1) = −ψ (
−→r 1, S1;
−→r 2, S2) (2-4)
La energ´ıa de canje denotada J12, que se produce por la repulsio´n de Coulomb entre dos
electrones 1 y 2, que pueden ser descritos por las funciones de ondas φA y φB, y que tienen el
mismo nu´mero cua´ntico de esp´ın, viene dada en la notacio´n bra-ket de Dirac por la ecuacio´n
2-5.
〈J12〉 =
〈
φ
(1)
A φ
(2)
B
∣∣∣∣ e2r12
∣∣∣∣φ(2)A φ(1)B
〉
(2-5)
donde e es la carga elemental y r12 es el valor esperado de la distancia entre los electrones.
A veces se la llama integral de canje porque tambie´n puede expresarse como una integral a
todo el espacio como se muestra en la ecuacio´n 2-6
J12 =
∫
φ∗A(r1)φ
∗
B(r2)VI(r1, r2)φB(r1)φA(r2)dr1dr2 (2-6)
Donde {r1,r2} representa a las tres coordenadas espaciales de cada electro´n {x1, y1, z1, x2, y2, z2},
φ∗ es la funcio´n compleja conjugada de φ y la interaccio´n VI(r1, r2) puede tener la forma
e2/r12.
Se muestra una representacio´n simplificada en la figura 2-5a), en la que se ve que, partiendo
de dos estados, cada uno de ellos correspondiente a un electro´n sobre un centro magne´tico,
se llega a dos estados, uno de ellos con los espines de los electrones apareados ferromagne´ti-
camente (paralelos) y otro antiferromagne´ticamente (antiparalelos).
La figura 2-5b) da una imagen un poco ma´s detallada, poniendo e´nfasis en la naturaleza
fermio´nica de los electrones, y expresando los estados como determinantes de Slater. As´ı,
se ve que el estado ferromagne´tico es un triplete, y el antiferromagne´tico un singulete. El
intercambio entre dos fermiones ide´nticos va acompan˜ado de un cambio de signo de la funcio´n
de onda como se lo expreso´ en la ecuacio´n 2-4, as´ı, el triplete, que es sime´trico en el esp´ın, es
antisime´trico espacialmente, y el singlete, antisime´trico en el esp´ın, es sime´trico en el espacio.
Si J12 > 0, energe´ticamente hablando el triplete tiene un mayor valor que el singlete y se
favorece el alineamiento paralelo entre los espines (ferromagnetismo). Si J12 < 0, el estado
singlete es ma´s probable y el alineamiento tiende a ser antiparalelo (antiferromagnetismo).
Esta interaccio´n es parte de la correlacio´n electro´nica, y esta´ relacionada con lo que se conoce
como hueco de Fermi que se puede describir como la tendencia de un electro´n de un nu´mero
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Figura 2-5: Esquema de la interaccio´n de canje de dos electrones desapareados.
cua´ntico de esp´ın a no situarse en el mismo punto del espacio que otro electro´n con el mismo
nu´mero cua´ntico de esp´ın; en oposicio´n a dos bosones, que tienden a estar ma´s cerca de
lo que estar´ıan si fueran part´ıculas distinguibles [49]. Si se calcula el valor esperado de la
distancia entre dos part´ıculas en un estado sime´trico o antisime´trico, se puede ver el efecto
de la interaccio´n de canje [50]. As´ı, esta interaccio´n es responsable del sumando repulsivo en
el potencial de Lennard-Jones, o, en te´rminos qu´ımicos, del efecto este´rico que es lo que hace
que dos a´tomos “choquen” entre s´ı en vez de interpenetrarse libremente. Dyson y Lenard
mostraron que, sin la participacio´n de este efecto, la atraccio´n entre nu´cleos y electrones
se impondr´ıa sobre las repulsiones nu´cleo-nu´cleo y electro´n-electro´n, lo que tendr´ıa como
consecuencia el colapso de la materia [51].
Es importante insistir que esta interaccio´n no es de naturaleza magne´tica, sino ele´ctrica [52].
Sin embargo, como se desarrolla en el resto de este trabajo, sus efectos ma´s notables son
magne´ticos, y es por ese motivo que se le llama, con cierta impropiedad, canje magne´tico.
Hamiltonianos de canje directo
En meca´nica cua´ntica cada propiedad f´ısica observable corresponde matema´ticamente a un
operador autoadjunto definido sobre el espacio de Hilbert que se usa para representar los
estados f´ısicos del sistema. En el caso de la energ´ıa el operador es el Hamiltoniano. Cuando
la dina´mica interna de un proceso no se conoce bien, o cuando es demasiado compleja como
para tratarla expl´ıcitamente, es muy habitual el uso de Hamiltonianos como modelos de
aproximacio´n basados en una meca´nica ficticia y simplificada para reproducir los valores
de intere´s. En este contexto hay tres modelos de Hamiltonianos claramente diferenciados
para modelar los efectos del canje magne´tico directo, que son ma´s o menos apropiados para
diferentes tipos de sistemas y que se exponen a continuacio´n en el orden histo´rico en que
fueron propuestos [53].
Hamiltoniano de Ising:
El Hamiltoniano de Ising nacio´ como modelo matema´tico para explicar el ferromagne-
tismo a partir de la meca´nica estad´ıstica. Fue planteado como problema por parte de
Wilhelm Lenz a su alumno Ernst Ising, quien lo resolvio´ en 1925 para el caso de una di-
mensio´n; en este caso concreto no se encuentra transicio´n a la fase ferromagne´tica desde
la fase paramagne´tica [54]. Es destacable que aunque posteriormente se haya adoptado
como un Hamiltoniano modelo sencillo para reproducir el efecto de la interaccio´n de
13
2 Magnetismo y Simulacio´n Computacional
canje bajo determinadas condiciones, el primer modelo de Ising fue solucionado un an˜o
antes del descubrimiento de la interaccio´n de canje como efecto mecanocua´ntico [55].
Si se considera que el momento magne´tico neto, se debe al momento magne´tico de
esp´ın, entonces el Hamiltoniano de Ising se basa en la reduccio´n de los posibles valores
del esp´ın a dos u´nicas proyecciones sobre el eje z de valores +1,-1 como lo muestra la
ecuacio´n 2-7.
Szi = ±1 (2-7)
Este hecho hace que la energ´ıa del sistema se defina teniendo en cuenta el efecto Zeeman
del campo magne´tico externo en la direccio´n z (hz) sobre las proyecciones del esp´ın en
la direccio´n del eje z (sz), ma´s una interaccio´n Jij entre estas. Por su origen como
modelo de meca´nica estad´ıstica, generalmente se plantea para un conjunto de espines
como aparece en la ecuacio´n 2-8.
Hˆ = −
∑
i,j
JijS
z
i S
z
j − hz
N∑
i=1
Szi (2-8)
En te´rminos pra´cticos, tiene sentido considerarlo por ejemplo cuando por debajo de
cierta temperatura, la interaccio´n ocurre so´lo entre las proyecciones sobre el eje z del
esp´ın; en otras palabras, si el esp´ın reside fundamentalmente en un eje, habitualmente
vale la pena simplificar los ca´lculos considerando so´lo ese eje [56].
Hamiltoniano de Heisenberg:
El Hamiltoniano de Heisenberg es un modelo fenomenolo´gico de canje magne´tico, pro-
puesto en 1928 por Werner Heisenberg y Paul Dirac [57,58]. Se puede ver como una
generalizacio´n del modelo de Ising, donde el esp´ın o la interaccio´n entre espines no tiene
por que´ estar limitada a un eje, de tal manera que se puede considerar al esp´ın como
un vector en tres dimensiones (
−→
S ).
El Hamiltoniano efectivo para dos espines (vectores en 3D), se puede expresar como
se indica en la ecuacio´n 2-9. Donde J12 es el para´metro de canje magne´tico entre dos
electrones con espines
−→
S 1 y
−→
S 2.
Hˆ = −2J12
−→
S 1 ·
−→
S 2 (2-9)
La generalizacio´n a un sistema de muchos cuerpos se conoce como “modelo de Hei-
senberg”, y el Hamiltoniano efectivo de Heisenberg se describe por la ecuacio´n 2-11.
Hˆ = −2
∑
i>j
Jij
−→
S i ·
−→
S j = −
∑
i,j
Jij
−→
S i ·
−→
S j (2-10)
En la u´ltima suma de la ecuacio´n anterior, el factor dos se omite con el fin de asegurar
no hacer doble conteo al recorrer todos los a´tomos del sistema.
El valor de J depende del tipo de a´tomos involucrados en el sistema y adema´s, partiendo
del hecho que la constante de canje o intercambio involucra la superposicio´n de funciones
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de onda, es claro que su valor debe disminuir con el aumento de la distancia entre
los a´tomos, siendo suficiente, en la mayor´ıa de los casos, considerar interacciones entre
primeros vecinos. As´ı la interaccio´n de intercambio directa se considera de corto alcance
y en este caso el Hamiltoniano puede escribirse como:
Hˆ = −2
ϑ∑
〈i,j〉
Jij
−→
S i ·
−→
S j (2-11)
Donde el s´ımbolo 〈i, j〉 representa que la suma se lleva a cabo considerando so´lo in-
teraccio´n a primeros vecinos y el nu´mero ϑ representa el nu´mero de coordinacio´n del
sistema o´ de primeros vecinos [39].
Hamiltoniano modelo XY:
En los an˜os 60 se estudia el modelo XY [59], como caso particular del modelo de
Heisenberg, complementario al modelo de Ising. Si se considera que en el modelo de
Heisenberg la integral de intercambio J se realiza en el espacio tridimensional, entonces
es posible aproximar y derivar el Hamiltoniano de Ising del de Heisenberg haciendo
Jx = Jy = 0; mientras que el modelo XY es el que se obtiene a partir del Hamiltoniano
de Heisenberg si Jz = 0. Se puede pensar que si el modelo de Ising describe espines
con un eje de fa´cil imantacio´n, el modelo XY describe espines con un plano de fa´cil
imantacio´n. Estos tres modelos se han denominado casos particulares de un modelo
N-dimensional, donde N hace referencia a la dimensio´n de cada esp´ın, no a la de la red
que los contiene [60].
Canje anisotro´pico e interaccio´n dipolar
La interaccio´n de canje magne´tico tal y como se presento´ en los an˜os 20, es fundamental-
mente isotro´pica, es decir, por su naturaleza, no puede depender de la orientacio´n espacial
de los espines. Sin embargo, la rotacio´n espacial de una mole´cula en un campo magne´tico de
direccio´n fija por ejemplo, no tendr´ıa ninguna consecuencia apreciable sobre las propiedades
magne´ticas que puedan deducirse si so´lo se considera esta interaccio´n. Con frecuencia consi-
derar u´nicamente la interaccio´n de canje directo no es exacto, y ocasionalmente ni siquiera
es una aproximacio´n aceptable. En los an˜os 50 se mostro´ por primera vez que esto se debe
fundamentalmente a la existencia de la interaccio´n magne´tica dipolar, y al llamado canje
anisotro´pico [61,62].
La interaccio´n dipolar entre momentos magne´ticos cua´nticos es ana´loga a la que se da entre
momentos magne´ticos cla´sicos, o imanes. El flujo magne´tico
−→
B generado por un momento
dipolar −→m en la posicio´n −→r es en ambos casos igual a:
−→
B (−→r ) =
µ0
4pi
3−→r (−→m · −→r )−−→mr2
r5
(2-12)
Donde µ0 es la permeabilidad magne´tica del vac´ıo. Evidentemente el signo y magnitud de
esta interaccio´n depende del a´ngulo entre el vector −→r que conecta a los centros magne´ticos y
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la orientacio´n −→m1 y
−→m2 de los mismos. Como en el caso de dos imanes de barra, la interaccio´n
sera´ de intensidad ma´xima si los imanes esta´n orientados en paralelo a la l´ınea que los une, se
anulara´ para cierto a´ngulo (aprox. 54.74◦) y presentara´ otro ma´ximo local cuando los imanes
se orienten perpendicularmente a la l´ınea que los une. Esta interaccio´n, aunque siempre
esta´ presente, es habitualmente de´bil [63].
El llamado canje anisotro´pico, en cambio, no siempre esta´ presente pero cuando lo esta´ puede
llegar a ser muy intenso. No se trata, en realidad, de un tipo nuevo de canje: surge de la combi-
nacio´n de la interaccio´n de canje con procesos de acoplamiento esp´ın-o´rbita. La dependencia
en este caso es ma´s compleja y en general no es trivial predecirla, pero cualitativamente la
consecuencia es la misma que en el caso de la interaccio´n dipolar; la interaccio´n entre dos mo-
mentos magne´ticos depende no so´lo de su orientacio´n relativa sino tambie´n de su orientacio´n
respecto a la l´ınea que los une.
Independientemente de su origen, si el Hamiltoniano de Heisenberg ha de tener en cuenta esta
correccio´n de anisotrop´ıa
−→
K a; este se puede expresar como lo muestra de forma simplificada
la ecuacio´n 2-14.
Hˆ = −J
(−→
S i ·
−→
S j
)
+
−→
S i ·
−→
K a (2-13)
2.3. Ciclo de histe´resis de materiales ferromagne´ticos
A pesar de la existencia de una imantacio´n esponta´nea local, un bloque de una sustancia
ferromagne´tica se encuentra normalmente en un estado desimantado. La razo´n de esto es
que el interior del bloque se divide en dominios magne´ticos, cada uno de ellos imantados
esponta´neamente a lo largo de direcciones diferentes. De esta manera la imantacio´n total
puede ser nula, de forma que se minimiza la energ´ıa magnetosta´tica del sistema. Cuando se
aplica un campo externo la imantacio´n macrosco´pica del bloque del material cambia, tal y
como muestra la l´ınea azul de la figura 2-6. Finalmente, cuando se aplica un campo lo sufi-
cientemente intenso, alcanza la imantacio´n de saturacio´n (Ms), que es igual a la imantacio´n
esponta´nea.
Si en este punto se reduce el campo aplicado, la imantacio´n macrosco´pica se reduce, pero en
general no regresa por el camino original. Este comportamiento irreversible de la imantacio´n
se denomina histe´resis. Si despue´s de alcanzar el estado de saturacio´n, se disminuye el campo
aplicado hasta cero, la imantacio´n disminuye pero no alcanza un valor nulo cuando h = 0.
La muestra queda con una imantacio´n de remanencia (Mr). Si se aumenta el valor del campo
magne´tico en sentido negativo, la imantacio´n sigue disminuyendo hasta que se anula. El valor
de campo necesario para anular la imantacio´n es el campo coercitivo intr´ınseco (Hc). Si se
sigue aumentando el campo en sentido negativo, se alcanza el estado de saturacio´n en sentido
contrario al inicial. Realizando la variacio´n de h en sentido inverso se obtiene el llamado ciclo
de histe´resis del material. El a´rea encerrada por el ciclo es la energ´ıa disipada por el material
en forma de calor en el proceso c´ıclico de imantacio´n al que se le ha sometido.
El ciclo de histe´resis de un material ferromagne´tico sirve para caracterizar magne´ticamente
el material e identificar posibles aplicaciones. Generalmente el valor del campo coercitivo
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Figura 2-6: Representacio´n esquema´tica del ciclo de histe´resis de un material ferromagne´ti-
co.
condiciona el rango de aplicaciones tecnolo´gicas del material. De esta forma se establece la
siguiente clasificacio´n de los materiales ferromagne´ticos [64].
Clasificacio´n Aplicaciones Ejemplos Material
Materiales Multiplicadores Nu´cleos de ma´quinas FeSi, amorfos
magne´ticos de flujo ele´ctricas y ferromagne´ticos
blandos transformadores
Hc = 10
−4 − 10−7 Transductores de Nu´cleos de sensores FeNi
Teslas diversas propiedades y actuadores
Materiales Almacenamiento de Imanes permanentes NdFeB, SmCo
magne´ticos energ´ıa AlNiCo
duros
Hc = 10
−1 − 10 Almacenamiento de Medios de grabacio´n CoCrPt, o´xidos
Teslas informacio´n magne´tica
Tabla 2-1: Clasificacio´n magne´tica de los materiales.
2.4. Magnetorresistencia
Esta es una propiedad que tienen ciertos materiales de variar su resistencia ele´ctrica cuando
se someten a un campo magne´tico. Este efecto fue descubierto por William Thomson en
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hierro y n´ıquel en el an˜o de 1857, aunque no fue capaz de disminuir la resistencia en ma´s de
un 5% (Hoy en d´ıa se llega hasta el 600%).
Este feno´meno se puede expresar como la relacio´n entre la resistencia sin campo a la resis-
tencia en presencia del campo, es decir:
MR =
RH − R0
R0
∗ 100% (2-14)
Donde R0 es la resistencia a campo magne´tico cero (h = 0) y RH es la resistencia a campo
h. An˜os ma´s tarde, en 1988 el grupo del f´ısico france´s A. Fert, tras el intento de explicar la
parte fundamental referente al transporte electro´nico, puso en evidencia el efecto conocido en
la actualidad como “magnetorresistencia gigante”. Este efecto se ha observado en la conduc-
cio´n electro´nica de estructuras artificiales que alternan capas de materiales magne´ticos con
capas de materiales no magne´ticos cuando se aplica un campo magne´tico externo. Se puede
cambiar a voluntad las orientaciones del conjunto de capas magne´ticas para que adopten
una configuracio´n paralela. Este cambio conlleva a una reduccio´n dra´stica de la resistencia
ele´ctrica, que en algunos casos puede llegar a valores ma´s de cien veces ma´s grande que la
que se puede observar en metales, con campos magne´ticos relativamente pequen˜os [65].
Aunque en un comienzo las aplicaciones de este feno´meno no se popularizaron, hoy en d´ıa
este ocupa un lugar de privilegio en las tecnolog´ıas de punta. Por ejemplo las cabezas lectoras
de los discos duros esta´n compuestas por un grupo de elementos tal que su resistencia ele´ctri-
ca depende del campo magne´tico. Los “bits” en un disco duro se guardan como un pequen˜o
ima´n. La cabeza de lectura magnetoresistiva tiene una resistencia ele´ctrica que var´ıa cuando
pasa por encima del “pequen˜o ima´n” que es un bit. Por tanto, cuando un bit pasa por debajo
de la cabeza lectora hay una variacio´n de la resistencia que puede detectarse fa´cilmente.
2.5. Simulacio´n Monte Carlo
El me´todo de Monte Carlo es un me´todo nume´rico que permite resolver problemas f´ısicos y
matema´ticos mediante la simulacio´n de variables aleatorias. En particular este es el me´to-
do nume´rico ma´s importante para solucionar problemas f´ısico-estad´ısticos. En el me´todo de
Monte Carlo se simula directamente el proceso en estudio, creando un modelo del sistema
y haciendo que este pase sobre una gran cantidad de estados posibles que se calculan es-
tad´ısticamente. Esto se hace de acuerdo a una cierta distribucio´n probabil´ıstica que calcula
los valores esperados de los observables f´ısicos deseados. Para determinar la distribucio´n pro-
babil´ıstica es necesario que e´sta modele al sistema en el caso real, es decir, cuando el sistema
se encuentre en equilibrio termodina´mico.
Una gran ventaja de esta te´cnica es que no se necesitan todos los estados de un sistema para
encontrar estimativos de los observables f´ısicos, sin embargo este me´todo conlleva errores
estad´ısticos y otros generados por la correlacio´n entre los datos consecutivos cuando se genera
una cadena de Markov [66].
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2.5.1. Aspectos importantes
Un concepto de gran trascendencia en la simulacio´n Monte Carlo es el “muestreo de im-
portancia”, este ba´sicamente da cuenta de la forma como se escogen los estados que van
a representar el sistema. La forma como se escogen los estados influye tanto en los errores
estad´ısticos y correlativos como en el tiempo computacional de los programas. En una si-
mulacio´n Monte Carlo la generacio´n de estados al azar no tiene sentido, porque existe la
posibilidad de generar estados poco probables en condiciones f´ısicas reales. Por tal motivo
se escoge la probabilidad de ocurrencia de un estado conforme al formalismo propio de una
colectividad cano´nica como se muestra en la ecuacio´n 2-15 [67].
Pµ =
e−βEµ
Z
(2-15)
Donde Z es la funcio´n de particio´n del sistema, β = 1/kBT , kB la constante de Boltzman,
T la temperatura y Eµ la energ´ıa del estado µ.
Otro aspecto importante en las simulaciones Monte Carlo es el mecanismo de transito de un
estado a otro; en este me´todo el proceso de Markov es el que se usa para generar la sucesio´n
de los estados a estudiar.
Los procesos de Markov o cadenas de Markov son procesos estoca´sticos que son u´tiles al
estudiar la evolucio´n de ciertos sistemas en ensayos repetidos. Los ensayos son frecuentemente
periodos sucesivos en que no se puede determinar certidumbre del estado o resultado del
sistema en cualquier lapso o intervalo de tiempo determinado. Se utilizan probabilidades
de transicio´n para describir la forma en que el sistema hace transiciones de un per´ıodo al
siguiente. Son cuatro las caracter´ısticas de un proceso de Markov:
Este debe tener un nu´mero finito de estados.
En un proceso de Markov la probabilidad condicional de cualquier “evento” futuro dado
cualquier “evento” pasado y el estado actual es independiente de los eventos pasados y
so´lo depende del estado actual del proceso.
Las probabilidades de transicio´n deben ser estacionarias; lo que implica que las proba-
bilidades de transicio´n no cambian con el tiempo.
Debe existir una probabilidad de estado inicial, que se puede entender como las proba-
bilidades de los estados del proceso en tiempo cero o al inicio del proceso.
Por otro lado, para que el proceso de Markov simule adecuadamente la trayectoria del sistema
en el espacio de fases, e´ste debe converger hacia una sucesio´n de estados dados por una
probabilidad de distribucio´n de Boltzman o, lo que es lo mismo, el sistema debe aproximarse
a una distribucio´n de estados en equilibrio. Para esto u´ltimo se imponen dos condiciones: a)
La ergodicidad del sistema y b) El balance detallado [32,34].
La condicio´n de ergodicidad significa que en el proceso de Markov si se parte de cualquier es-
tado del sistema es posible llegar a cualquier otro estado del sistema, siempre y cuando exista
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una cadena lo suficientemente larga. Esta condicio´n permite hacer cero algunas de las proba-
bilidades de transicio´n, pero establece que al menos debe haber un camino de probabilidades
no nulas entre las cuales dos estados se puedan unir [67].
El balance detallado quiere decir que cuando el sistema llega al equilibrio es la distribucio´n
de Boltzman la que se alcanza; entendiendo el estado de equilibrio como aquel en que la tasa
a la que el sistema transita del estado µ hacia otros estados es igual a la tasa a la que el
sistema transita desde otros estados al estado µ.
2.5.2. Algoritmo Metropolis
La descripcio´n del algoritmo de Metropolis se presenta a continuacio´n:
1. Se establece una configuracio´n inicial del sistema.
2. Se intenta un cambio aleatorio de dicha configuracio´n inicial.
3. Se calcula el cambio en la energ´ıa (∆E) que se dio en el sistema debido al paso 2.
4. Si el valor de ∆E es menor o igual a cero se acepta dicha inversio´n y se va al paso 8.
5. Si por el contrario ∆E es positivo se calcula w = exp(−E/kBT ).
6. Se genera un nu´mero aleatorio r en el intervalo cerrado de cero a uno.
7. Si r ≤ w se acepta la nueva configuracio´n, de lo contrario se mantiene la configuracio´n
inicial.
8. Se calcula el valor de las cantidades f´ısicas deseadas.
9. Se repiten los pasos 2 a 8 para disponer de un nu´mero suficiente de configuraciones.
10. Finalmente se realizan los promedios de las cantidades calculadas [68].
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3.1. Construccio´n de la muestra
Teniendo en cuenta diferentes trabajos, tanto teo´ricos como experimentales, sobre nanotubos
magne´ticos [69-82], se elaboro´ un modelo simplificado que representa este sistema. Un nano-
tubo magne´tico se puede interpretar como una lamina bidimensional de a´tomos que luego se
enrolla. Con ma´s detalle se puede decir que los a´tomos se organizan formando una la´mina
plana donde su estructura unidad es un cuadrado como se muestra en la figura 3-1a). En
esta capa bidimensional los a´tomos se ubican en los ve´rtices de cada cuadrado. La la´mina
se enrolla sobre si misma consiguiendo que coincidan los puntos 1 con 2 y 3 con 4. En ge-
neral cada cuadrado tiene un lado con valor de “c” y otro con valor de “a” (en el caso de
la la´mina bidimensional plana c = a, pero si la la´mina se enrolla c > a, ver figura 3-1b)
). En esta figura tambie´n se muestran dos secciones de importancia de aqu´ı en adelante, la
seccio´n transversal que se refiere concretamente al plano x-y de un sistema de coordenadas
cartesiano y la seccio´n longitudinal que se refiere al eje z.
Figura 3-1: La´mina bidimensional para la construccio´n de un nanotubo de celda unidad
cuadrada.
Lo anterior es la interpretacio´n para un nanotubo magne´tico con celda unidad cuadrada; en
el caso en el que el nanotubo tiene celda unidad hexagonal el desarrollo es similar, solo que en
ese caso particular se parte de una capa de a´tomos con celda unidad dada por un hexa´gono
regular [83].
21
3 Detalles del Sistema de Estudio y Modelo Computacional
Por otro lado, una forma equivalente a la anterior y mucho ma´s pra´ctica para este trabajo
es interpretar el nanotubo como una columna de anillos ato´micos o circunferencias formadas
a partir de a´tomos como se muestra en la figura 3-2.
Figura 3-2: Columna de anillos formada por a´tomos.
Para la elaboracio´n del modelo del nanotubo es necesario introducir ciertos elementos que se
definen a partir de un anillo de a´tomos como se muestra a continuacio´n:
Un anillo en el nanotubo tiene un nu´mero ma´ximo de a´tomos que se denota de aqu´ı en
adelante con la letra m. Cada a´tomo tiene una posicio´n n-e´sima que se enumera en sentido
contrario a las manecillas del reloj; adema´s los a´tomos esta´n igualmente espaciados a una
distancia c que es aproximadamente igual al arco tendido por los radios r y el a´ngulo θ como
se muestra en la figura 3-3. Con el fin de escoger el valor del a´ngulo apropiado se emplea la
siguiente ecuacio´n:
θ =
2pi
m
(3-1)
Donde m es el nu´mero ma´ximo de a´tomos en cada anillo.
Trabajando en un sistema de coordenadas cartesiano, las coordenadas de los a´tomos en el
anillo esta´n dadas por las ecuaciones parame´tricas siguientes:
x = r cos[(n− 1)θ]
y = r sen[(n− 1)θ] (3-2)
Donde n es el nu´mero de la posicio´n del a´tomo que va desde n = 1 hasta n = m como se
muestra en la figura 3-3 y θ el a´ngulo que se calculo´ en la ecuacio´n 3-1 segu´n m.
Un para´metro de intere´s en este trabajo es el dia´metro del nanotubo (d), el cual se trabaja
por simplicidad basados en el nu´mero de a´tomos por anillo m. De esta manera la relacio´n
de m con d se obtiene a partir de la ecuacio´n 3-1 y la definicio´n de un a´ngulo en radianes:
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θ = c/r. Al reemplazar se obtiene:
m =
(
2pi
c
)
r
n =
(pi
c
)
d (3-3)
Las ecuaciones 3-3 muestran la relacio´n directa entre m, r y d. En las simulaciones siempre
se trabaja con un valor de c constante como se muestra en la figura 3-1a).
Otro para´metro de importancia que se tiene en cuenta es la distancia ma´s cercana entre
a´tomos adyacentes (primeros vecinos); geome´tricamente denominada la cuerda de la curva
que se denota por la letra a y que en el caso extremo en que el nanotubo tiene un radio que
tiende a infinito, coincide con la distancia que se muestra en la 3-1a) (para´metro de red de
una la´mina de a´tomos a = c). Para calcular la cuerda a aplicamos el teorema del coseno al
tria´ngulo que se forma con dos lados iguales de longitud r y un lado que corresponde a la
longitud buscada a, como se muestra en la figura 3-3. De esta manera a es igual a:
a2 = 2r2(1− cos(θ)) (3-4)
Que en funcio´n de m y c queda:
a =
√
c2m2
2pi2
(1− cos(2pi/m)) (3-5)
Figura 3-3: Anillo de un nanotubo. Vista de la seccio´n transversal de un nanotubo magne´ti-
co.
Una vez construido un anillo de a´tomos que en este caso es una unidad ba´sica de cualquier
tipo de nanotubo, en seguida se procede a describir la forma de construir los dos tipos de
nanotubos simulados en este trabajo.
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3.1.1. Construccio´n nanotubo magne´tico de celda unidad cuadrada
(SMNT)
Para elaborar la muestra de este tipo particular de nanotubo el procedimiento es colocar un
conjunto de anillos ide´nticos uno sobre otro separados por una distancia igual al para´metro
de red de la la´mina bidimensional que en este caso es c como se muestra en la figura 3-4.
Figura 3-4: Nanotubo de celda unidad cuadrada.
La relacio´n entre los para´metros a y c para este caso se muestra en la figura 3-5. En ella
se puede apreciar co´mo a medida que el nu´mero de a´tomos por anillo crece el valor de a se
parece al de c.
3.1.2. Construccio´n nanotubo magne´tico de celda unidad hexagonal
(HMNT)
Para la construccio´n de este sistema magne´tico el procedimiento que se sigue emplea dos
clases de anillos de a´tomos: la primera clase se construye a partir de las ecuaciones 3-4 y
la segunda clase tiene la caracter´ıstica que sus a´tomos esta´n desplazados un a´ngulo de θ/2
con respecto al primer anillo. As´ı las ecuaciones que describen la segunda clase de anillos de
a´tomos tienen la siguiente forma:
x = r cos[(n− 1)θ + θ/2]
y = r sen[(n− 1)θ + θ/2] (3-6)
Con el fin de describir el procedimiento de construccio´n de la muestra es oportuno denominar
tipo (a) a la clase de anillos que se construyen con las ecuaciones 3-2 y tipo (b) a la clase de
anillos que se construyen a partir de las ecuaciones 3-6. Ver figura 3-6.
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Figura 3-5: Relacio´n entre los para´metros a y c en un nanotubo SMNT.
Figura 3-6: Anillos de a´tomos tipo a y tipo b.
Teniendo en cuenta lo anterior se procede a formar una columna de anillos de la siguiente
manera:
Primero como base en k = 1 se ubica un anillo tipo (a), en k = 2 un anillo tipo (b), en
k = 3 no se ubica anillo, en k = 4 se repite el anillo tipo (b) y en seguida uno tipo (a). Hasta
este momento se ha construido una seccio´n del nanotubo (ver figura 3-7) que se asemeja a
un aro y contiene la celda unidad hexagonal. Este procedimiento se repite cuantas veces sea
necesario hasta alcanzar una longitud del nanotubo adecuada para la simulacio´n.
Es importante aclarar que en el algoritmo se tienen en cuenta los detalles que permiten que
los lados del hexa´gono en una la´mina bidimensional sean iguales.
25
3 Detalles del Sistema de Estudio y Modelo Computacional
Figura 3-7: Construccio´n del nanotubo HMNT, aro compuesto por cinco anillos de a´tomos.
Ahora, en este tipo de nanotubo es importante aclarar que los para´metros a y c que se nom-
braron en la construccio´n del nanotubo de celda unidad cuadrada (SMNT) deben redefinirse
debido a que los vecinos ma´s cercanos de cualquier a´tomo esta´n ubicados en una posicio´n
diferente comparada con las del nanotubo SMNT. Como se observa en la figura 3-8a, el
para´metro c permanecera´ fijo en el valor equivalente al para´metro de red de la la´mina bidi-
mensional de a´tomos como se hizo para el nanotubo SMNT; sin embargo, el para´metro a si
se va a afectar por la curvatura del nanotubo a medida que el radio vaya cambiando. En el
caso del para´metro a su variacio´n es un poco diferente al caso del nanotubo SMNT debido
a que ahora la curvatura no esta´ en un plano sino en el espacio. Por esta razo´n es oportuno
tratar este para´metro “a” como ah para dar claridad que se trata de un “a” para un nano-
tubo HMNT (ver figura 3-8b). Pero es importante aclarar que a medida que el nanotubo
incremente su dia´metro, el para´metro de red ah tiende a c debido a que se trata de una celda
unidad con geometr´ıa de hexa´gono regular.
a
c
(a)
a
c
h
(b)
Figura 3-8: Celda unidad hexagonal - (a) Para´metros a y c. (b) Para´metros ah y c.
La figura 3-9 muestra el esquema para el ca´lculo del para´metro ah en un nanotubo de
celda unidad hexagonal (HMNT). Geome´tricamente para esta configuracio´n de a´tomos, el
para´metro ah se define como la hipotenusa de un triangulo recto formado por un lado de
altura c/2 y otro que corresponde a la cuerda del a´ngulo θ/2 y un radio r como se muestra
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en la figura 3-8 y que se denota por la letra (h′). Entonces ah se denota por:
a2h =
( c
2
)2
+ h′2 (3-7)
Siendo h′ igual a:
h′2 = 2r2(1− cos(θ/2)) (3-8)
El para´metro ah en te´rminos de c y m queda de la siguiente manera:
ah =
√
c2
2
+
m2c2
2pi2
(
1− cos
( pi
m
))
(3-9)
Entonces la relacio´n entre los para´metros ah y c para este nanotubo HMNT se muestra en
la figura 3-10. De manera similar al caso del nanotubo SMNT, en el HMNT el para´metro
ah tiende a c cuando el dia´metro crece. La diferencia radica ba´sicamente en la velocidad a
la que crece. Para el caso del nanotubo HMNT el para´metro ah alcanza al para´metro c de
forma ma´s ra´pida comparado con el comportamiento que se presenta en el nanotubo SMNT
(ver figuras 3-5 y 3-10).
Figura 3-9: Esquema para el ca´lculo del para´metro ah en un nanotubo HMNT.
3.2. Hamiltoniano, para´metros de canje magne´tico y
anisotrop´ıa magneto-cristalina
3.2.1. Hamiltoniano
En el presente trabajo la energ´ıa del sistema objeto de estudio se describe mediante el si-
guiente Hamiltoniano:
H = −J
∑
〈n,j〉
−→
S n ·
−→
S j −Ka
∑
n
(−→
S n · nˆn
)2
−
∑
n
−→
h ·
−→
S n (3-10)
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Figura 3-10: Relacio´n de los para´metros ah y c con relacio´n al dia´metro en un nanotubo
HMNT.
Donde J representa el para´metro de canje magne´tico,
−→
S n y
−→
S j son vectores de esp´ın del tipo
Heisenberg, Ka la constante de anisotrop´ıa magneto-cristalina, nˆn la direccio´n de la aniso-
trop´ıa magneto-cristalina y
−→
h el campo magne´tico externo. Teniendo en cuenta lo anterior,
la primera sumatoria representa la energ´ıa debido al acople magne´tico entre espines y se lleva
a cabo para los pares de espines considerando los primeros vecinos acoplados a trave´s de la
interaccio´n de intercambio ferromagne´tica J > 0. La segunda sumatoria muestra la energ´ıa
involucrada en el sistema debido a direcciones fa´ciles de imantacio´n y la tercera sumatoria
describe la interaccio´n Zeeman de los espines con un campo magne´tico uniforme aplicado
externamente [84].
3.2.2. Para´metros de canje magne´tico
Teniendo en cuenta que los para´metros de canje dependen fuertemente de la distancia entre
a´tomos, es necesario describir antes co´mo se organizan los primeros vecinos para un a´to-
mo cualquiera en un nanotubo SMNT y en uno HMNT; adema´s es fundamental conocer a
que´ distancia se encuentran los primeros vecinos de cualquier a´tomo de referencia.
En el caso de un nanotubo SMNT, un a´tomo cualquiera posee cuatro primeros vecinos como
se muestra en la figura 3-11. Donde dos de ellos se ubican en la direccio´n longitudinal del
nanotubo y cada uno se encuentra a una distancia igual a c del a´tomo de referencia. Los otros
dos se ubican en la direccio´n transversal del nanotubo de manera equidistante al a´tomo de
referencia a una distancia a.
En un nanotubo HMNT, un a´tomo cualquiera posee tres primeros vecinos como se muestra
en la figura 3-12. Un vecino se encuentra a una distancia c y los otros dos a una ah.
Con lo anterior procedemos a describir la forma que tomara´ el para´metro de canje magne´tico
J tanto para un nanotubo SMNT como para un HMNT. Cualquier a´tomo de referencia
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Figura 3-11: Primeros vecinos magne´ticos en un nanotubo SMNT.
Figura 3-12: Primeros vecinos magne´ticos en un nanotubo HMNT.
en un nanotubo SMNT interactu´a con sus primeros vecinos de la seccio´n longitudinal con
un para´metro de canje igual al de una la´mina de a´tomos con celda unidad cuadrada Js;
sin embargo, ese a´tomo de referencia interactu´a con un valor de J diferente a Js con sus
primeros vecinos de la seccio´n transversal; a ese valor de J efectivo se lo llamara´ Jex (ver
figura 3-13a). En este modelo computacional se propone una ecuacio´n para el ca´lculo del
para´metro de intercambio Jexs como se muestra en seguida:
Jexs =
( c
a
)
Js (3-11)
En esta ecuacio´n 3-11 se muestra el ca´lculo del para´metro de canje magne´tico efectivo Jex
a partir del para´metro Js. Estos se relacionan mediante el cociente de las distancias inter-
ato´micas c/a. El modelo surge de la idea fundamental del para´metro de canje magne´tico
como una aproximacio´n del valor propio de la energ´ıa potencial de interaccio´n ele´ctrica entre
dos electrones que claramente depende de la distancia como se muestra en la ecuacio´n 2-5.
Adema´s se propone con el fin de dar una aproximacio´n al cambio de solapamiento orbital
que se presenta en los nanotubos al cambiar su curvatura debido al aumento o´ disminucio´n
del radio. La figura 3-13b muestra la evolucio´n del para´metro Jex en funcio´n del dia´metro
de un nanotubo SMNT si se toma Js = 15 meV . Estos son los valores que se utilizan para
obtener los resultados que se muestran en este trabajo.
Por otro lado cualquier a´tomo de referencia de un nanotubo HMNT interactu´a con su u´nico
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(a) (b)
Figura 3-13: (a) Tipos de interaccio´n magne´tica en un nanotubo SMNT, (b) Para´metro de
canje magne´tico Jex.
vecino en la seccio´n longitudinal mediante un para´metro de canje magne´tico Js que corres-
ponde al de una la´mina de a´tomos con celda unidad hexagonal y que es el mismo que se
usa en un nanotubo SMNT. Ahora, la interaccio´n de cualquier a´tomo de referencia con sus
vecinos diagonales como se muestra en la figura 3-14a se realiza mediante un para´metro de
canje magne´tico que se va a llamar Jexh y que se obtiene de manera similar a Jex como se
muestra a continuacio´n.
Jexh =
(
c
ah
)
Js (3-12)
La figura 3-14b muestra co´mo cambia el para´metro de canje magne´tico Jexh en funcio´n del
dia´metro del nanotubo HMNT para un valor de Js = 15 meV . Estos valores corresponden a
los utilizados en la realizacio´n de este trabajo.
3.2.3. Anisotrop´ıa magneto-cristalina
Para este modelo computacional se han propuesto cuatro tipos posibles de anisotrop´ıas
magneto-cristalinas: anisotrop´ıa longitudinal, anisotrop´ıa transversal, anisotrop´ıa tangencial
y anisotrop´ıa radial. La anisotrop´ıa longitudinal (Lg) describe una tendencia de los espines
a orientarse en la misma direccio´n del eje del nanotubo, ya sea en los sentidos +z o´ -z. En la
figura 3-15a se muestra un esquema de una seccio´n transversal de un nanotubo, donde los
puntos negros describen vectores unitarios saliendo de la pa´gina, es decir, en la direccio´n de
+z que corresponde una anisotrop´ıa longitudinal. La anisotrop´ıa transversal (Tra) describe
la tendencia de los espines a orientarse en una sola direccio´n sobre el plano x-y de la seccio´n
transversal del nanotubo; por simplicidad en este trabajo se la toma en la direccio´n x como
se muestra en la figura 3-15b. La anisotrop´ıa tangencial (Tn) es la facilidad de orientacio´n
de los espines de forma tangente a una seccio´n transversal del nanotubo como se muestra en
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(a)
(b)
Figura 3-14: (a) Tipos de interaccio´n magne´tica en un nanotubo HMNT, (b) Para´metro de
canje magne´tico Jexh.
la figura 3-15c y finalmente la anisotrop´ıa radial (Rad) permite el arreglo de los espines en
la direccio´n del radio de la seccio´n transversal del nanotubo como se ve en la figura 3-15d.
Para la implementacio´n en el modelo computacional de las anisotrop´ıas magneto-cristalinas
descritas anteriormente, es necesario obtener una expresio´n matema´tica de los vectores unita-
rios que las describen (nˆz, nˆx, nˆt, nˆr). En el caso de las anisotrop´ıas longitudinal y transversal
la expresio´n es naturalmente sencilla y se define como se muestra a continuacio´n:
nˆz = zˆ (3-13)
nˆx = xˆ (3-14)
Para las anisotrop´ıas radial y tangencial es conveniente partir de la figura 3-16 donde se
muestra una seccio´n transversal del nanotubo con sus respectivos a´tomos. En ella cada a´tomo
tiene asignada una posicio´n en el plano x-y por medio de la funcio´n p(n) = (x(n), y(n)) donde
n representa el nu´mero del a´tomo que va desde 1 hasta m como se lo describio´ al inicio del
cap´ıtulo.
Si se ubica en un a´tomo cualquiera n con posicio´n en el plano cartesiano p(n), entonces
el a´tomo siguiente en la direccio´n de las manecillas del reloj se lo encuentra en la posicio´n
p(n−1), y el a´tomo siguiente en la direccio´n contraria a las manecillas del reloj tiene posicio´n
p(n + 1). Un ejemplo se muestra en el centro de la figura 3-16 donde p(n) = p(2). Es
importante resaltar que si n = 1, entonces n− 1 = m y si n = m luego n + 1 = 1.
Con lo anterior se procede a obtener la expresio´n del vector de la anisotrop´ıa radial a partir
de los vectores
−→
b 1 y
−→
b 2 como se muestran en la figura 3-16.
−→
b 1(n) = p(n)− p(n− 1) (3-15)
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(a) (b)
(c) (d)
Figura 3-15: Tipos de anisotrop´ıa magneto-cristalina en un nanotubo magne´tico.
Figura 3-16: Deduccio´n de las anisotrop´ıas radial y tangencial.
−→
b 1(n) = ((x(n), y(n))− ((x(n− 1), y(n− 1)) (3-16)
−→
b 1(n) = ((x(n)− x(n− 1))− ((y(n)− y(n− 1)) (3-17)
−→
b 2(n) = p(n)− p(n+ 1) (3-18)
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−→
b 2(n) = ((x(n), y(n))− ((x(n + 1), y(n+ 1)) (3-19)
−→
b 2(n) = ((x(n)− x(n + 1))− ((y(n)− y(n+ 1)) (3-20)
−→n r(n) =
−→
b 1(n) +
−→
b 2(n) (3-21)
−→n r(n) = (2x(n)− x(n− 1)− x(n + 1), 2y(n)− y(n− 1)− y(n+ 1)) (3-22)
Las componentes del vector radial tanto en x como en y se denotan por −→n rx y
−→n ry respec-
tivamente y se definen por:
−→n rx(n) = (2x(n)− x(n− 1)− x(n + 1))xˆ (3-23)
−→n ry(n) = (2y(n)− y(n− 1)− y(n+ 1))yˆ (3-24)
Con lo que se puede escribir:
−→n r(n) =
−→n rx(n) +
−→n ry(n) (3-25)
nˆr(n) =
−→n r(n)
|−→n r(n)|
(3-26)
Ahora para obtener el vector que representa la anisotrop´ıa tangencial se utiliza el vector
radial −→n r(n) =
−→n rx(n) +
−→n ry(n) y se realiza un producto cruz con el vector longitudinal
nˆz = zˆ de tal forma que:
−→n t(n) =
−→n ry(n)−
−→n rx(n) (3-27)
y
nˆt(n) =
−→n t(n)
|−→n t(n)|
(3-28)
3.3. Ca´lculo de observables
Los observables de intere´s en funcio´n de la temperatura en este trabajo son: la energ´ıa,
el calor espec´ıfico, la magnetizacio´n y la susceptibilidad magne´tica. Adema´s se calcula la
magnetizacio´n en funcio´n de campo magne´tico externo con el fin de obtener ciclos de histe´resis
y la resistividad como se explica en la seccio´n 3.4. Como herramienta de ca´lculo se uso´ el
teorema de Respuesta Lineal o teorema de Fluctuacio´n Disipacio´n, que muestra la relacio´n
entre las fluctuaciones de una variable y la susceptibilidad de dicha variable a un cierto campo
conjugado. De esta manera se calculan susceptibilidades a trave´s de ca´lculos Monte Carlo a
partir de mediciones de fluctuaciones de una variable en especial [85-87].
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La energ´ıa se calcula de forma directa a partir del Hamiltoniano descrito en la ecuacio´n 3-10.
Si se evalu´an las fluctuaciones de la energ´ıa al variar la temperatura, entonces, se obtiene el
calor espec´ıfico del sistema como se muestra a continuacio´n:
Cν =
kBβ
2
N
[〈E2〉 − 〈E〉2] =
1
NkBT 2
[〈E2〉 − 〈E〉2] (3-29)
Donde E es la energ´ıa, N el nu´mero de espines del sistema, T la temperatura y kB la constante
de Boltzman.
La magnetizacio´n es un observable que mide que tan orientados se encuentran los espines del
sistema. Para ello se emplea la cantidad 〈m′〉, que es la magnetizacio´n promedio en equilibrio
sobre todos los estados del sistema y se define a continuacio´n:
〈m′〉 =
1
N(MCSmax −No)
∑
(
−→
M i ·
−→
M i)
1/2 (3-30)
Donde
−→
M i ·
−→
M i =
−→
M 2i =
(
N∑
i=1
Snx
)2
+
(
N∑
i=1
Sny
)2
+
(
N∑
i=1
Snz
)2
(3-31)
En las ecuaciones 3-30 y 3-31 el ı´ndice i representa cada paso de Monte Carlo, en el cual se
realiza una visita a cada a´tomo de la red; el ı´ndice n representa cada uno de los a´tomos de la
red; MCSmax representa el nu´mero ma´ximo de pasos de Monte Carlo y No indica el nu´mero
de pasos de corte a partir del cual se realizan los promedios en equilibrio de los observables
calculados.
Ahora, al evaluar las fluctuaciones de la magnetizacio´n cuando se var´ıa la temperatura, se
obtiene la susceptibilidad magne´tica como se muestra en la siguiente ecuacio´n:
χ =
β
N
[〈m′2〉 − 〈m′〉2] =
1
NkBT
[〈m′2〉 − 〈m′〉2] (3-32)
3.4. Modelo para la obtencio´n de la magnetorresistencia
Uno de los modelos que ma´s se ha aproximado en la descripcio´n de la magneto-resistencia es
el modelo de Vandewalle et al. [88]. Este modelo busca recrear el movimiento de portadores
de cargas a trave´s de un sistema magne´tico y fundamentalmente es una descripcio´n de la
magneto-resistencia a trave´s de una ima´gen de Kronig-Penney-Ising. En el modelo presentado
a continuacio´n se toman algunas ideas fundamentales del modelo de Vandewalle et al. En el
modelo presentado en este trabajo la idea es describir que´ sucede con un electro´n mientras
se encuentra en un cluster magne´tico y co´mo este electro´n es afectado al momento de pasar
a otro cluster. Para comenzar con la descripcio´n del modelo es importante primero anotar
que como cluster magne´tico se definio´ el conjunto de espines situados en la misma l´ınea
longitudinal que cumplen con la condicio´n que su producto interno sea mayor igual a cero
(
−→
S (n, k) ·
−→
S (n, k + 1) ≥ 0) donde n es la posicio´n del esp´ın en el anillo que hace parte de
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la seccio´n transversal de un nanotubo y k es un ı´ndice que muestra la posicio´n vertical del
anillo en el nanotubo. Te´cnicamente el modelo se basa en considerar los grados de libertad
electro´nicos y los grados de libertad de la red, ma´s espec´ıficamente los grados de libertad
magne´ticos con el fin de comprender la formacio´n de clusters magne´ticos; en el caso de
los nanotubos debido a la influencia de la temperatura. En el modelo existen tres ideas
fundamentales que se unen:
Tratar a los espines como vectores en el espacio (tipo Heisenberg cla´sico).
Trabajar con el modelo de Drude para la conductividad ele´ctrica.
Tener en cuenta el esparcimiento producido por los saltos electro´nicos (hopping).
Si un nanotubo tiene m a´tomos en la seccio´n transversal, entonces se lanzan un nu´mero de
electrones igual a m por cada columna de a´tomos del nanotubo (ver figura 3-18). El objetivo
es cuantificar cuanto se demora el electro´n en atravesar el nanotubo. Para lo anterior se
considera que: cada electro´n mientras se mueva dentro de un clu´ster magne´tico, su salto es
libre. Cuando el electro´n llega a una pared magne´tica, e´l es detenido con una probabilidad
(1− p) o es transmitido con una probabilidad p que por analog´ıa al efecto tu´nel, p se asume
como una funcio´n exponencial de la medida del taman˜o del cluster que esta´ por delante del
electro´n como se muestra a continuacio´n:
p = exp(−γδ) (3-33)
En la que γ es un para´metro adimensional que representa el valor de la barrera de potencial
del clu´ster y δ es el taman˜o del cluster. En este modelo se considera por simplicidad que no
existe un tiempo de retencio´n en el sitio, ni arrastre magne´tico, ni fono´nico o ningu´n otro
tipo de dispersio´n. A cada paso de tiempo, la estructura magne´tica es recalculada de acuerdo
con la dina´mica de Metropolis empleando un Hamiltoniano tipo Heisenberg cla´sico, donde se
determina el nu´mero de veces que el portador es dispersado antes de atravesar la muestra.
Lo que significa que entre ma´s veces sea dispersado el electro´n antes de atravesar la muestra,
ma´s tiempo emplea. Este valor se denota por ν. Segu´n la fo´rmula de Drude, la resistividad
es directamente proporcional a la frecuencia de colisio´n de los electrones en su trayectoria, lo
cual se puede escribir de la siguiente manera:
p ∝ ν (3-34)
Aqu´ı no se considera un tiempo de relajacio´n, sino el nu´mero de veces que el electro´n colisiona
antes de pasar a trave´s de un clu´ster magne´tico, es decir, una frecuencia de colisio´n ν. Esta
frecuencia es medida hipote´ticamente por la longitud del cluster. Esta es una consideracio´n
netamente geome´trica y no una consideracio´n de fluctuaciones te´rmicas en f´ısica. Para deter-
minar la frecuencia de colisio´n que sufre el electro´n antes de cruzar la muestra, se emplea la
siguiente expresio´n:
ν = d+
d
δ
+∞∑
τ=1
[1− exp(−γδ)]τ (3-35)
Con δ < L. Siendo [1− exp(−γδ)]τ la probabilidad de que un electro´n permanezca bloquea-
do τ sucesivas veces en una pared magne´tica formada entre dos clusters antes de que sea
transmitido al siguiente cluster.
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Una vez se tiene el ca´lculo de la frecuencia de colisio´n electro´nica antes de atravesar la
muestra, la resistividad se obtiene al multiplicar esta por una constante que depende de la
masa del electro´n (me), la densidad de electrones (ne) y la carga del mismo (e) como se
muestra en la siguiente ecuacio´n:
ρ =
meν
nee2
(3-36)
Sin embargo, en este trabajo por simplicidad el valor de esta constante se la tomo´ igual a
uno.
El algoritmo empleado en el modelo de la magneto-resistencia se muestra en el siguiente
diagrama de flujo:
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Figura 3-17: Diagrama de flujo del algoritmo para la obtencio´n de la resistividad.
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Figura 3-18: Esquema del desplazamiento de cargas (salto) en una muestra para el caso (a)
T < Tc y (b) T > Tc.
3.5. Para´metros de simulacio´n y relajacio´n del sistema
Con el fin de seleccionar un nu´mero adecuado de pasos de Monte Carlo se analizo´ la forma
en que el sistema se relaja; para ello se empleo´ la funcio´n de relajacio´n no-lineal, dada por
[29,85] en un observable A(t):
φ =
〈A(t)〉 − 〈A(∞)〉
〈A(0)〉 − 〈A(∞)〉
(3-37)
Esta relacio´n cumple que φ(t = 0) = 1 y φ(t→∞)→ 0. Para que esta definicio´n se cumpla
los promedios de los observables A(t) deben ser calculados sobre un nu´mero muy grande de
iteraciones estad´ısticamente independientes:
〈A(t)〉 =
1
n
n∑
l=1
Al(t) (3-38)
Donde Al(t) es el observable A, que se mide en el instante t en la l-e´sima corrida del programa,
con n >> l. La variable que se denota por t es el tiempo reemplazado por pasos de Monte
Carlo (MCS), y el valor A(∞) es la observable A para el paso ma´ximo (MCSmax). Estas
iteraciones se diferencian entre s´ı por la semilla del generador de nu´meros aleatorios utilizada
para la ejecucio´n (l) del programa. Se calcularon los valores de la funcio´n de relajacio´n en
diferentes temperaturas, para la magnetizacio´n total y la energ´ıa del sistema. El nu´mero de
corridas empleado para los promedios fue n = 45; a partir de aqu´ı se calcula en cada caso el
tiempo de relajacio´n integral dado por [33]:
τ =
∫ ∞
0
φ(t)dt (3-39)
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Con estos valores se establecen los puntos de corte No adecuados para llevar a cabo los prome-
dios en equilibrio sobre el colectivo cano´nico. Los puntos de corte se toman lo suficientemente
grandes, del orden de 10 veces el mayor τ calculado. Para lo anterior se obtuvieron datos
de la magnetizacio´n y energ´ıa del sistema en funcio´n del tiempo (MCS). De esta manera
se establecio´ un nu´mero de pasos de Monte Carlo ma´ximo de 2 ∗ 104 descartando 1,2 ∗ 104
MCS para nanotubos SMNT y HMNT. La gra´fica 3.19 muestra la relajacio´n del sistema
en el tiempo (MCS). El sistema evaluado es un nanotubo tipo SMNT de longitud L = 60
unidades de para´metro de red y m = 20 (ver gra´ficas 3.19a y 3.19b) y por otro lado un
nanotubo tipo HMNT con las mismas caracter´ısticas de longitud y dia´metro (ver gra´ficas
3.19c y 3.19d). La temperatura a la que se analizaron los sistemas fue T = 177 K.
Figura 3-19: Dependencia temporal de la energ´ıa para nanotubos SMNT (a) y HMNT
(c). Dependencia temporal de la magnetizacio´n para nanotubos SMNT (b)
y HMNT (d).
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En el presente cap´ıtulo se va a presentar, describir y discutir los resultados obtenidos en
las simulaciones de los sistemas magne´ticos propuestos. Todas las propiedades magne´ticas
y de transporte se evaluaron para nanotubos de celda unidad cuadrada y hexagonal que se
denotan por las siglas SMNT y HMNT respectivamente; adema´s, se tuvo en cuenta el efecto
del dia´metro, la anisotrop´ıa y el campo magne´tico externo. En primer lugar se muestran
resultados de propiedades como la magnetizacio´n, susceptibilidad magne´tica, energ´ıa, calor
espec´ıfico en funcio´n de la temperatura. En segundo lugar se muestran las propiedades his-
tere´ticas de diversas configuraciones del sistema magne´tico y finalmente se muestran ca´lculos
de la resistividad. Los resultados de las simulaciones que se presentan a continuacio´n corres-
ponden a nanotubos con una longitud de 60 unidades de para´metro de red, condiciones de
frontera perio´dicas en los extremos de la seccio´n longitudinal y condiciones de frontera libres
en la seccio´n transversal. Se usan nu´meros de esp´ın S = 1/2, 1, 3/2. Los para´metros de canje
magne´tico se describieron en el cap´ıtulo 3 (figuras 3-13b. y 3-14b.) y los dema´s para´metros
que se van a variar se enuncian oportunamente a medida que se presentan los resultados.
4.1. Propiedades te´rmicas
4.1.1. Efecto del dia´metro sobre las propiedades te´rmicas
Para estudiar la evolucio´n de la magnetizacio´n con la temperatura se tomo´ como punto
inicial una configuracio´n aleatoria de espines, correspondiente a un estado desordenado con
temperatura mucho mayor que la temperatura cr´ıtica de ordenamiento del sistema y a campo
magne´tico externo nulo (estado paramagne´tico). En las figuras 4-1a y 4-1b se presenta la
relacio´n del mo´dulo de la magnetizacio´n por sitio magne´tico con respecto a la temperatura
para muestras de diferentes dia´metros para nanotubos SMNT y HMNT respectivamente.
En estas gra´ficas se aprecia en general para diferentes dia´metros que la magnetizacio´n tie-
ne valores pequen˜os para temperaturas altas (mayores a la temperatura cr´ıtica) y valores
grandes para temperaturas bajas (cercanas al cero absoluto). Este comportamiento de la
magnetizacio´n describe el efecto directo de la temperatura sobre el orden de los momentos
magne´ticos del sistema. Termodina´micamente hablando la variacio´n de la entrop´ıa permite
un cambio en las propiedades magne´ticas de los nanotubos [89]. Adema´s las gra´ficas muestran
puntos de inflexio´n para todas las curvas de magnetizacio´n, lo cual es un comportamiento
t´ıpico de una transicio´n de fase magne´tica en el sistema. A la temperatura donde ocurre
esta´ transicio´n de fase se le denomina temperatura cr´ıtica (Tc). Para este caso se puede ver
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(a) (b)
(c) (d)
(e) (f)
Figura 4-1: (a) curva de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para varios taman˜os
seleccionados de un nanotubo SMNT, (c) magnetizacio´n en funcio´n del dia´metro
a una temperatura de 200 K , y (e) a una temperatura de 300 K para nanotubos
SMNT; (b) curva de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para varios
taman˜os seleccionados de un nanotubo HMNT, (d) magnetizacio´n en funcio´n
del dia´metro a una temperatura de 200 K , y (f) a una temperatura de 300 K
para nanotubos HMNT.
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el cambio de fase paramagne´tica (estado de espines desordenado) a ferromagne´tica (estado
de espines ordenado) a medida que disminuye la temperatura. Por otro lado las gra´ficas
muestran que a temperaturas superiores a Tc la magnetizacio´n es diferente para nanotubos
con diferente dia´metro, sin embargo, a temperaturas inferiores a Tc, su magnetizacio´n es
muy similar. Este resultado muestra que la energ´ıa ferromagne´tica (energ´ıa de ordenamiento
de los dominios magne´ticos) determina el comportamiento del sistema a temperaturas ma´s
bajas a la del punto cr´ıtico (Tc); pero para temperaturas ma´s altas que Tc, el dia´metro del
nanotubo tiene relevancia en la magnetizacio´n. Para una temperatura particular mayor a
Tc el sistema presenta menor magnetizacio´n cuando el dia´metro es mayor (ver figuras 4-1c,
4-1e, 4-1d y 4-1f). Este comportamiento interesante ha sido analizado en trabajos basados
en otro tipo de sistema nanome´trico, espec´ıficamente en nanopart´ıculas de magnetita en la
referencia [37], sugiriendo para el caso de las nanopart´ıculas la ocurrencia de un estado de
espines no compensado en las de menor taman˜o, revelando la interrelacio´n entre el taman˜o
de las part´ıculas y el cara´cter no estequiome´trico. Sin embargo, para el caso particular del
modelo de nanotubo presentado en este trabajo, este efecto deber´ıa estar relacionado solo
con del taman˜o finito del sistema debido a que en este caso no es posible hablar de estequio-
metria ya que se trabaja con a´tomos de la misma naturaleza. El efecto del taman˜o se observa
con el hecho de que a medida que el nanotubo se compone de un menor nu´mero de a´tomos,
existe mayor probabilidad de que un nu´mero ma´s grande de espines queden descompensados
y as´ı la magnetizacio´n del sistema aumente.
Al comparar el comportamiento de la magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para na-
notubos SMNT (figura 4-1a) y HMNT (figura 4-1b), se puede observar notorias diferencias
en cuanto a la forma de la curva. Mientras la curva de magnetizacio´n para un nanotubo
SMNT posee un punto de inflexio´n abrupto, la curva de magnetizacio´n para un nanotubo
HMNT tiene una inflexio´n mucho ma´s suave. Adema´s esta inflexio´n para nanotubos HMNT
se presenta a temperaturas menores comparadas con las de nanotubos SMNT. Teniendo en
cuenta que las dimensiones de los nanotubos en la simulacio´n son similares, as´ı como tambie´n
los para´metros de canje magne´tico, el factor ma´s importante al que se deben estos efectos es
la geometr´ıa de la celda unidad del nanotubo, y ma´s espec´ıficamente a la cantidad de enlaces
magne´ticos que pose´ un a´tomo cualquiera de la red. Es posible pensar que en la medida en
que haya mayor densidad de enlaces magne´ticos en un nanotubo, ma´s grande es la energ´ıa
de acoplamiento magne´tico y por ende no se requieran temperaturas muy bajas para que
se presente el ordenamiento de los espines; caso que se ve en un nanotubo SMNT. Para un
nanotubo HMNT la densidad de enlaces magne´ticos es menor (3 por a´tomo), y por ende
tambie´n el nanotubo debe tener menor temperatura para que se permita un acoplamiento
entre espines; este hecho tambie´n hace que no exista una temperatura marcada donde se
presente un cambio fuerte de un estado de desorden magne´tico a uno de orden. Por otro lado
en las figuras 4-1c, 4-1e, 4-1d y 4-1f, se muestra la influencia del dia´metro en la magne-
tizacio´n en ambos tipos de nanotubos para una temperatura dada. Se puede observar que
independientemente de la temperatura, siempre es mayor la magnetizacio´n para un nanotubo
HMNT que para uno SMNT. En la anterior caracter´ıstica, tambie´n la densidad de enlaces
magne´ticos es un factor importante. Es posible que un menor nu´mero de coordinacio´n en los
nanotubos HMNT (3), sea responsable de que muchos espines queden desapareados y que
estos se puedan ordenar con facilidad.
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(a) (b)
Figura 4-2: (a) Curvas de susceptibilidad magne´tica en funcio´n de la temperatura para
nanotubos SMNT y (b) para nanotubos HMNT.
En las figuras 4-2a y 4-2b se muestran las curvas de susceptibilidad magne´tica para diferentes
dia´metros de nanotubos SMNT y HMNT respectivamente. En general las curvas muestran
forma de pico con un ma´ximo alrededor de la temperatura cr´ıtica como se reporta en la
literatura [89]. Como su nombre lo indica, esta propiedad da evidencia de la facilidad que
tiene un sistema a magnetizarse dependiendo de los cambios de temperatura. A temperaturas
altas el sistema es ma´s dif´ıcil de magnetizar, debido a la presencia de una gran entrop´ıa. A
medida que la temperatura disminuye, el desorden del sistema tambie´n disminuye y por ende
el nanotubo es ma´s susceptible de ser magnetizado, alcanzando un valor ma´ximo alrededor
de la temperatura cr´ıtica. Posteriormente, por debajo de esta temperatura cr´ıtica, el sistema
esta´ cerca de la magnetizacio´n de saturacio´n y los cambios en la temperatura pra´cticamente no
influyen en la magnetizacio´n ya que la mayor´ıa de los momentos magne´ticos esta´n orientados
en la misma direccio´n.
Es interesante resaltar que tanto para nanotubos SMNT como para nanotubos HMNT, al
disminuir el dia´metro del nanotubo el pico de la susceptibilidad magne´tica tiende a ensan-
charse; lo cual muestra que la transicio´n no es tan localizada en una temperatura como en el
caso de nanotubos con mayor dia´metro. En particular para nanotubos SMNT la susceptibi-
lidad magne´tica toma un valor ma´ximo ma´s grande a medida que el dia´metro disminuye, lo
cual muestra un cambio ma´s abrupto en la magnetizacio´n alrededor de la temperatura cr´ıtica
para nanotubos con dia´metros pequen˜os. Lo contrario sucede en los nanotubos HMNT.
Las figuras 4-3a y 4-3b presentan la evolucio´n de la energ´ıa del sistema en funcio´n de la
temperatura calculada a parir de la ecuacio´n 3-10 para muestras de diferentes dia´metros en
nanotubos SMNT y HMNT respectivamente. Para analizar estas gra´ficas es oportuno men-
cionar que de acuerdo a como se realizaron las simulaciones se tomo´ con valor negativo la
energ´ıa ferromagne´tica o energ´ıa de acople magne´tico, indicando que a valores ma´s negati-
vos hay mayor energ´ıa que favorece el ordenamiento magne´tico, mientras que a valores de
energ´ıa cercanos a cero no se favorece este orden. Para explicar con mayor detalle esta ca-
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(a) (b)
Figura 4-3: (a) Curvas de energ´ıa en funcio´n de la temperatura para nanotubos SMNT y
(b) para nanotubos HMNT.
racter´ıstica se puede seleccionar un sistema de dos espines
−→
S 1 ,
−→
S 2 y calcular su energ´ıa a
partir del siguiente Hamiltoniano: H = −J
−→
S 1 ·
−→
S 2 donde J toma el valor de 15 meV y el
mo´dulo de los espines tipo Heisenberg es igual a uno. A partir de lo anterior se presentan
tres casos relevantes en la figura 4-4. En el caso a) los dos espines tienen un configuracio´n
ferromagne´tica y su energ´ıa tiene un valor negativo de −15 meV , para el caso b) los espines
esta´n perpendiculares con una energ´ıa igual a cero que se podr´ıa considerar como un caso de
configuracio´n paramagne´tica y en el caso c) la energ´ıa tiene un valor positivo de 15 meV en
una configuracio´n antiferromagne´tica.
Figura 4-4: Sistemas de espines (a) paralelos, (b) perpendiculares y (c) antiparalelos.
Teniendo en cuenta lo anterior se aprecia en las figuras 4-3a y 4-3b como la absorcio´n de
temperatura por parte del sistema magne´tico hace que se destruya el orden magne´tico como
consecuencia del incremento de la entrop´ıa del sistema. De estas figuras se deduce tambie´n
que la energ´ıa del sistema depende fuertemente de las dimensiones de este, debido a que se
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la calculo´ como una propiedad extensiva.
Al comparar las curvas de energ´ıa en funcio´n de la temperatura para nanotubos SMNT y
HMNT se puede apreciar en general que para un valor particular del dia´metro, los nanotubos
SMNT tienen mayor energ´ıa de acople magne´tico que los nanotubos HMNT. Este hecho
importante se presenta debido a la diferencia en la densidad de enlaces magne´ticos de los
nanotubos SMNT y HMNT.
(a) (b)
Figura 4-5: (a) Curvas de calor espec´ıfico en funcio´n de la temperatura para nanotubos
SMNT y (b) para nanotubos HMNT.
En la figura 4-5 se evidencia el comportamiento t´ıpico de las curvas de calor espec´ıfico. Este
tiene una tendencia creciente a bajas temperaturas, en la regio´n ferromagne´tica, creciendo
con mayor velocidad cerca a la temperatura de Curie (Tc), para temperaturas superiores a Tc
el calor espec´ıfico es decreciente. El calor espec´ıfico refleja la dependencia de la variacio´n de
la energ´ıa con la temperatura. A bajas temperaturas un incremento fuerte de temperatura
produce poca variacio´n en la energ´ıa y esto se ve en el hecho que para los sistemas magne´ticos,
a bajas temperaturas, los momentos magne´ticos o espines esta´n pra´cticamente congelados
y por ende a pesar de los aumentos en la temperatura estos tienen resistencia a cambiar
su orientacio´n, producie´ndose un estado ferromagne´tico [90]. A medida que la temperatura
se incrementa los momentos magne´ticos ganan energ´ıa te´rmica, teniendo mayor movilidad.
Cuando el sistema se acerca a Tc, existe un punto de inflexio´n en la energ´ıa (figura 4-3) que
indica que con incrementos muy bajos de temperatura se producen aumentos muy altos en la
energ´ıa. Este punto de inflexio´n es adema´s indicio de una transicio´n de fase. Por encima de
Tc al incrementar la temperatura se produce un descenso en el calor espec´ıfico, hasta llegar
a valores muy bajos, que significa que el sistema se satura de energ´ıa, es decir, los momentos
magne´ticos no pueden incrementar ma´s su energ´ıa te´rmica, por mucho que se incremente su
temperatura (caracter´ıstico de un estado paramagne´tico). [86]
Las curvas de calor espec´ıfico en funcio´n de la temperatura para los nanotubos SMNT mues-
tran que la influencia del dia´metro ba´sicamente afecta su ensanchamiento. Para dia´metros
grandes las curvas son ma´s angostas, lo que significa que la transicio´n de fase magne´tica se da
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de forma abrupta; caso contrario cuando los nanotubos SMNT tienen dia´metros menores. En
cuanto a las curvas de calor espec´ıfico en funcio´n de la temperatura para nanotubos HMNT,
lo ma´s notorio es que su ensanchamiento es muy grande comparado con las curvas de calor
espec´ıfico de los nanotubos SMNT. Esta caracter´ıstica esta´ relacionada con un cambio de
fase magne´tica suave como se vio en la forma como se magnetiza el sistema en funcio´n de la
temperatura.
(a) (b)
Figura 4-6: (a) Temperatura cr´ıtica en funcio´n del dia´metro para nanotubos SMNT y (b)
para nanotubos HMNT. El error de ca´lculo de Tc ma´ximo corresponde al taman˜o
de los s´ımbolos en las gra´ficas.
En la figura 4-6 se muestra la temperatura cr´ıtica del sistema magne´tico en funcio´n del
dia´metro para diferentes valores de nu´mero cua´ntico de esp´ın. Los valores de temperatura
cr´ıtica (Tc) se calcularon a partir de promediar un valor de Tc obtenido de las curvas de calor
espec´ıfico con un valor de Tc obtenido de las curvas de susceptibilidad magne´tica. Esto debido
a que estos dos valores concuerdan so´lo cuando el sistema incrementa su dia´metro tanto que
se parece a una la´mina infinita de a´tomos. Lo anterior esta´ en comu´n acuerdo con la teor´ıa de
escalamiento de taman˜o finito [33]. Los errores en el ca´lculo de la Tc fueron tomados a partir
de realizar un ajuste Gaussiano. Para el caso mostrado aqu´ı, los valores de error ma´ximo
corresponden a las dimensiones de los s´ımbolos mostrados en la figura.
En la figura 4-6 se puede apreciar la influencia del dia´metro en la temperatura cr´ıtica del
nanotubo. Cuando el dia´metro del nanotubo es mayor a m = 10 los valores de Tc tienden
a ser similares entre s´ı y a parecerse al de una la´mina infinita de a´tomos. Por otro lado el
efecto del nu´mero de esp´ın hace que el valor de Tc cambie proporcionalmente, es decir, en
la medida en que este aumenta, la temperatura cr´ıtica tambie´n. Visto desde el modelo del
Hamiltoniano empleado en este trabajo, en la medida en que el nu´mero cua´ntico de esp´ın
aumente, el valor vectorial aumenta y por ende el ca´lculo total de la energ´ıa del sistema,
as´ı como todas las propiedades derivadas de esta. Estos resultados esta´n en comu´n acuerdo
con trabajos similares en nanotubos magne´ticos reportados en la literatura por medio de
teor´ıa de estad´ıstica cua´ntica [84].
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El efecto del dia´metro en la temperatura cr´ıtica se observa primordialmente para dia´metros
menores a m = 10. En los nanotubos SMNT (ver figura 4-6a) la temperatura cr´ıtica dismi-
nuye a medida que el dia´metro del nanotubo disminuye. Este efecto se puede relacionar con
la baja cantidad de espines que hace que la energ´ıa ferromagne´tica sea pequen˜a y por tal
motivo se necesita una temperatura baja para que se de´ el ordenamiento magne´tico. En los
nanotubos HMNT (ver figura 4-6a) la temperatura cr´ıtica aumenta a medida que el dia´metro
disminuye. Este efecto contrario a los nanotubos SMNT no se han reportado en la literatura
au´n, lo cual lleva a dar una idea inicial de sus posibles causas. Una posible causa de este efecto
es la baja densidad de enlaces magne´ticos en la muestra que permite que el comportamiento
magne´tico se vea afectado por la interaccio´n mucho ma´s fuerte de cualquier a´tomo con sus
vecinos diagonales como lo muestra la figura 3-14. Este efecto quiza´ no sea posible verlo en
los nanotubos SMNT debido a que en este sistema la mayor densidad de enlaces magne´ticos
gobierna su comportamiento. Sin embargo es claro que son ideas iniciales de las causas.
4.1.2. Efecto de la anisotrop´ıa sobre las propiedades te´rmicas
La siguiente propiedad que se va a estudiar es el efecto de la anisotrop´ıa magneto-cristalina
sobre las propiedades te´rmicas del sistema objeto de estudio. Para ello se trabajo´ con un
nanotubo de dia´metro m = 20 al que se le vario´ el eje fa´cil de magnetizacio´n tanto en su
direccio´n como en su magnitud.
(a) (b)
Figura 4-7: (a) Curvas de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para diferentes va-
lores de anisotrop´ıa longitudinal (Lg) para un nanotubo SMNT m = 20 y (b)
para un nanotubo HMNT m = 20.
La figura 4-7 muestra curvas de magnetizacio´n para un nanotubom = 20 con anisotrop´ıa a lo
largo del eje longitudinal (eje z) con variacio´n de la magnitud desde 5 meV hasta 0,005 meV
para un nanotubo SMNT (4-7a) y desde 10 meV hasta 0,05 meV para uno HMNT (4-7b).
Se puede observar co´mo para temperaturas altas, mayores a Tc, la magnetizacio´n es igual en
todos los casos mostrados, sin embargo, la diferencia se presenta desde un poco antes de la
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temperatura a la cual aparece el punto de inflexio´n de la curva (para T > Tc). A medida que
aumenta la anisotrop´ıa magneto-cristalina el punto de transicio´n se corre hacia temperaturas
mayores. Lo anterior debido a que este te´rmino como lo indica el Hamiltoniano de Heisenberg
cla´sico (ecuacio´n 3-10), incrementa la energ´ıa de acople magne´tico en el sistema y como se
ha venido explicando anteriormente, es necesario mayor cantidad de energ´ıa te´rmica para
vencer esta tendencia del sistema al orden magne´tico. Es interesante observar en el caso del
nanotubo SMNT, que el sistema magne´tico reduce su Tc alrededor de 60 Kelvin cuando se
disminuye el valor de la anisotrop´ıa de 5 meV a 0,5 meV , pero en la disminucio´n de los
siguientes o´rdenes de magnitud este corrimiento es inferior a 10 Kelvin. Lo que indica que
para este caso, si la anisotrop´ıa del sistema esta´ por debajo de 0,5 meV , las propiedades
te´rmicas no son relevantemente afectadas por la energ´ıa que pueda aportar este te´rmino
al ordenamiento magne´tico. Ahora, en el caso del nanotubo HMNT, el sistema magne´tico
reduce su Tc alrededor de 25 Kelvin cuando se disminuye el valor de la anisotrop´ıa de 5 meV
a 1 meV , pero en la disminucio´n de los siguientes o´rdenes de magnitud este corrimiento
es inferior a 5 Kelvin. Lo que indica que para este sistema magne´tico, si la anisotrop´ıa del
sistema esta´ por debajo de 1 meV , las propiedades te´rmicas no son relevantemente afectadas
por la energ´ıa que pueda aportar este te´rmino al ordenamiento magne´tico.
Una caracter´ıstica adicional para tener en cuenta en ambos tipos de nanotubos es la forma
de la curva de magnetizacio´n; entre mayor es la anisotrop´ıa ma´s pronunciado es el cambio de
magnetizacio´n alrededor de Tc.
(a) (b)
Figura 4-8: (a) Curvas de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para diferentes va-
lores de anisotrop´ıa radial (Rad) de un nanotubo SMNT m = 20 y (b) curvas
de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para diferentes valores de an-
isotrop´ıa transversal (Tra) de un nanotubo HMNT m = 20.
En el caso de la figura 4-8a se aprecia el efecto de la magnitud de la anisotrop´ıa radial en la
magnetizacio´n de un nanotubo SMNT. En este caso particular la anisotrop´ıa no contribuye
al ordenamiento ferromagne´tico, debido a que su trabajo es procurar la orientacio´n de los
momentos magne´ticos en la direccio´n del radio del nanotubo. Obviamente en el caso en que
todos los momentos magne´ticos este´n orientados en la direccio´n radial, el momento magne´tico
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total del sistema va a valer cero debido a que entre ellos se anulan (lo anterior tambie´n es
va´lido para un nanotubo HMNT). As´ı los resultados muestran que a temperaturas mayores a
Tc la magnetizacio´n no se ve afectada por esta clase de anisotrop´ıa, pero a partir de Tc hacia
temperaturas menores, este tipo de anisotrop´ıa tiene importancia. La variacio´n de Tc no es
relevante para valores menores de una anisotrop´ıa radial de 0,5 meV . La forma de la curva es
similar en todos los casos. Adicionalmente, este te´rmino de anisotrop´ıa se ve relevante cuando
la temperatura es muy pequen˜a, ya que se aprecia co´mo el sistema no llega a un valor de
magnetizacio´n igual a uno si el valor de anisotrop´ıa radial es grande.
En la figura 4-8b se presentan los resultados de la magnetizacio´n para diferentes valores
de anisotrop´ıa transversal en un nanotubo HMNT (en este caso se aplico´ sobre el eje x del
nanotubo). El comportamiento de la magnetizacio´n es muy similar al de la figura 4-7b, lo
que indica una similitud en los efectos de las anisotrop´ıas longitudinal (Lg) y transversal
(Tra) sobre la magnetizacio´n del sistema magne´tico. Este resultado aunque no se presenta
es similar para el caso de un nanotubo SMNT.
(a) (b)
Figura 4-9: (a) Curvas de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para diferentes va-
lores de anisotrop´ıa tangencial (Tn) de un nanotubo SMNT m = 20 y (b) de
un nanotubo HMNT m = 20.
La figura 4-9a muestra curvas de magnetizacio´n de un nanotubo SMNT para diferentes
valores de anisotrop´ıa tangencial. El comportamiento de la magnetizacio´n cualitativamente
hablando es muy similar al que se presenta en la figura 4-8a de la anisotrop´ıa radial. La
razo´n es que los efectos de este tipo de anisotrop´ıa son similares dado que no contribuyen
al orden ferromagne´tico del sistema termodina´mico, debido a que su trabajo es orientar los
momentos magne´ticos de forma tangencial a la circunferencia que se forma si solo se ve la
seccio´n transversal de un nanotubo (plano x-y). Como consecuencia los momentos magne´ticos
o espines se anulan entre s´ı, similar a lo que sucede en el caso de la anisotrop´ıa radial.
La figura 4-9b muestra la influencia de la magnitud de la anisotrop´ıa tangencial sobre la
magnetizacio´n de un nanotubo HMNT. La diferencia ma´s importante se presenta a tempe-
raturas cercanas a cero kelvin donde la magnetizacio´n para el sistema es alta. Sin embargo,
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se nota como para valores grandes de anisotrop´ıa tangencial, incluso a temperaturas muy
bajas, el sistema no se aproxima a una magnetizacio´n igual a uno. Lo anterior debido a que
este tipo de anisotrop´ıa as´ı como la radial en realidad compite con la energ´ıa relacionada
con el para´metro de canje que permite el estado ferromagne´tico del nanotubo. El resultado
expuesto anteriormente es similar al presentado para el nanotubo SMNT.
(a) (b)
Figura 4-10: (a) Curvas de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para diferentes
clases de anisotrop´ıa con magnitud de 5 meV de un nanotubo SMNT m = 20
y (b) de un nanotubo HMNT m = 20.
Es interesante ver que cuando se tiene una magnitud de anisotrop´ıa relevante, en este caso
en el mismo orden de magnitud a la constante de canje magne´tico (J), las propiedades
magne´ticas del sistema son afectadas para temperaturas inferiores a partir de la temperatura
Tc, como lo muestra la figura 4-10. En este caso particular se observa un comportamiento
similar de los sistemas magne´ticos (SMNT y HMNT) para las anisotrop´ıas longitudinal y
transversal, as´ı como para radial y tangencial. En el caso donde el orden de magnitud de la
constante de anisotrop´ıa este´ por debajo de la constante de canje (J), las contribuciones de
las anisotrop´ıas al comportamiento magne´tico del sistema no son muy relevantes, ver figura
4-11.
La figura 4-12 presenta las propiedades te´rmicas como la susceptibilidad magne´tica, la
energ´ıa y el calor espec´ıfico para diferentes direcciones de la anisotrop´ıa magneto-cristalina
con la misma magnitud de 5 meV . En la figura 4-12a se muestra de forma clara lo que se
dijo anteriormente acerca de la influencia de la anisotrop´ıa sobre la temperatura de transicio´n
del sistema magne´tico SMNT. Adema´s, se puede decir que el sistema conserva similitud en
los valores de susceptibilidad magne´tica cuando se trata de una anisotrop´ıa longitudinal con
una transversal y una radial con una tangencial, indicando que las curvas de magnetizacio´n
presentan puntos de inflexio´n similares en cuanto a su forma. La figura 4-12b muestra la
tendencia de la energ´ıa del sistema SMNT en funcio´n de la temperatura cuando este tiene
direcciones diferentes de anisotrop´ıa.
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(a) (b)
Figura 4-11: (a) Curvas de magnetizacio´n en funcio´n de la temperatura para diferentes
clases de anisotrop´ıa con magnitud de 0,5meV de un nanotubo SMNTm = 20
y (b) de un nanotubo HMNT m = 20.
Para el caso de las anisotrop´ıas longitudinal y transversal la energ´ıa de acople para tempe-
raturas cercanas a cero Kelvin es mucho ma´s intensa que para las anisotrop´ıas tangencial y
radial, lo que indica la importancia de la energ´ıa de acople ferromagne´tico. Pero a partir del
punto de inflexio´n hacia temperaturas ma´s altas, el sistema absorbe energ´ıa de forma similar
sin importar el tipo de anisotrop´ıa, mostrando un papel preponderante en el comportamiento
del sistema magne´tico de la energ´ıa te´rmica. En cuanto al calor espec´ıfico en funcio´n de la
temperatura para un nanotubo SMNT, este revela valores mayores y ma´s localizados en una
temperatura particular para el sistema con anisotrop´ıas longitudinal y transversal (ver figura
4-12e); debido al comportamiento ma´s pronunciado de las curvas de energ´ıa en funcio´n de
la temperatura en cercan´ıas al punto de inflexio´n. Adema´s se observa el corrimiento del pico
de calor espec´ıfico hacia temperaturas menores de los sistemas con anisotrop´ıas tangencial y
radial con respecto a los otros dos. Mostrando menor energ´ıa de acople ferromagne´tico.
En la figura 4-12b se observa una diferencia en la magnitud de la susceptibilidad para los
pares de anisotrop´ıas longitudinal y transversal con respecto a las radial y tangencial. Esas
diferencias muestran una tendencia a la magnetizacio´n esponta´nea cuando el sistema po-
see anisotrop´ıas longitudinal y transversal debido a los mayores valores de susceptibilidad
magne´tica. En la figura 4-12d se aprecia la disminucio´n de la energ´ıa de acoplamiento ferro-
magne´tico para las anisotrop´ıas tangencial y radial, de la misma forma que la menor facilidad
para incorporar energ´ıa con variaciones pequen˜as de temperatura en la regio´n alrededor de
Tc como lo muestran los valores de calor espec´ıfico en la figura 4-12e.
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(a) (b)
(c) (d)
(e) (f)
Figura 4-12: (a), (c) y (e) Curvas de susceptibilidad magne´tica, energ´ıa y calor espec´ıfico en
funcio´n de la temperatura para diferentes clases de anisotrop´ıa con magnitud
de 5 meV de un nanotubo SMNT m = 20 respectivamente; (b), (d) y (e)
Curvas de susceptibilidad magne´tica, energ´ıa y calor espec´ıfico en funcio´n de
la temperatura para diferentes clases de anisotrop´ıa con magnitud de 5 meV
de un nanotubo HMNT m = 20 respectivamente.
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4.2. Propiedades Histere´ticas
Al aplicar un campo magne´tico externo variable sobre un sistema ferromagne´tico, aparecen
ciclos de histe´resis debido a la energ´ıa que permite una correlacio´n de espines (energ´ıa de
acople magne´tico) y a la energ´ıa de ordenamiento magne´tico involucrada en la anisotrop´ıa
magneto cristalina.
Se llevaron a cabo simulaciones de ciclos de histe´resis en nanotubos con diferentes tem-
peraturas de histe´resis (Th), se analizo´ la influencia del dia´metro en el ciclo de histe´resis,
as´ı como la relacio´n que hay con la magnitud de la anisotrop´ıa para nanotubos del tipo
SMNT y HMNT. Durante las simulaciones computacionales, mientras se produce la varia-
cio´n del campo magne´tico, caracter´ısticas del sistema magne´tico como el dia´metro (m), la
temperatura de histe´resis (Th) y la anisotrop´ıa (Ka) permanecen fijas. La direccio´n del cam-
po magne´tico externo aplicado en todos los casos fue el eje longitudinal del nanotubo, de
la misma manera que la anisotrop´ıa magneto-cristalina debido a que como se reporta en la
literatura el eje longitudinal es considerado su eje de fa´cil magnetizacio´n [80].
En la figura 4-13a se muestran ciclos de histe´resis de nanotubos SMNT para algunas tem-
peraturas desde 80 hasta 150 Kelvin. En esta se aprecia la disminucio´n del a´rea del ciclo de
histe´resis a medida que la temperatura del sistema se incrementa, de la misma forma como
su forma se desv´ıa de ser rectangular. El desv´ıo de la forma rectangular es debido a que a
temperaturas altas los valores de magnetizacio´n son pequen˜os y los dominios magne´ticos son
ma´s fa´cilmente afectados por el campo magne´tico externo. Estos resultados esta´n en comu´n
acuerdo con trabajos en nanotubos magne´ticos a trave´s de otros me´todos teo´ricos [84] y
experimentales [72] reportados en la literatura.
(a) (b)
Figura 4-13: (a) Ciclos de histe´resis a diferentes temperaturas Th para nanotubos SMNT
m = 20 y (b) para nanotubos HMNT m = 20.
La figura 4-13b muestra ciclos de histe´resis para un nanotubo HMNT a diferentes tempera-
turas desde 20 hasta 55 Kelvin. El comportamiento en general entre la temperatura y el a´rea
es similar al presentado en nanotubos SMNT. El aspecto donde se aparta es en la magnitud
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de la temperatura a la cual puede existir el ciclo de histe´resis. En el caso del nanotubo HMNT
la temperatura a la cual se generan los ciclos de histe´resis es ma´s baja comparativamente
hablando con los nanotubos SMNT. Este hecho significa que para un nanotubo HMNT con
iguales dimensiones a las de un SMNT la energ´ıa de acople ferromagne´tico es menor; de tal
forma que este sistema se vuelve ferromagne´tico a una temperatura ma´s baja.
(a) (b)
Figura 4-14: (a) Ciclos de histe´resis de nanotubos SMNT para diferentes dia´metros (m),
a una Th = 80 K y anisotrop´ıa longitudinal Ka = 5 meV ; (b) Ciclos de
histe´resis de nanotubos HMNT para diferentes dia´metros (m), a una Th = 20
K y anisotrop´ıa longitudinal Ka = 5 meV .
Las figuras 4-14a y 4-14b muestran ciclos de histe´resis de nanotubos SMNT y HMNT con
diferente dia´metro respectivamente; en estas gra´ficas se observa la influencia del dia´metro
en el ciclo de histe´resis del sistema objeto de estudio. En figura 4-14a se ve co´mo a´rea del
ciclo de histe´resis para nanotubos SMNT se incrementa a medida que el dia´metro es ma´s
grande; sin embargo, esta tiende a ser constante a medida que el dia´metro toma valores
altos. En este caso el a´rea de los ciclos de histe´resis es ma´s fuertemente afectada a pequen˜os
dia´metros debido a que es necesaria menor energ´ıa de acople magne´tico para magnetizar
un sistema pequen˜o de espines que cuando se desea magnetizar un sistema ma´s grande, es
decir, se necesita menos energ´ıa proveniente del campo magne´tico externo para ordenar pocos
espines.
Por otro lado la figura 4-15b muestra co´mo el a´rea de los ciclos de histe´resis para nanotubos
HMNT es muy parecida. En el presente caso la celda unidad hexagonal juega un papel
importante en las propiedades magne´ticas del nanotubo. Un nu´mero de coordinacio´n pequen˜o
para cada a´tomo hace que la densidad de enlaces magne´ticos sea baja en un nanotubo HMNT,
de tal forma que el efecto del dia´metro sobre las propiedades magne´ticas sea menos importante
que en el caso de los nanotubos SMNT descritos anteriormente.
Como hecho importante, la influencia de la densidad de los enlaces magne´ticos se estudio´ en
otras nanoestructuras por J.C. Rian˜o et al. [73], revelando una gran influencia de esta den-
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sidad sobre el comportamiento magne´tico del sistema, estando de acuerdo con los resultados
presentados aqu´ı.
Figura 4-15: (Circulo) A´rea de los ciclos de histe´resis de nanotubos SMNT para diferentes
dia´metros (m), a una Th = 20 K y anisotrop´ıa longitudinal Ka = 5 meV ;
(Cuadrado) A´rea de los ciclos de histe´resis de nanotubos HMNT para diferen-
tes dia´metros (m), a una Th = 20 K y anisotrop´ıa longitudinal Ka = 5 meV .
El error de ca´lculo del a´rea ma´ximo corresponde al taman˜o de los s´ımbolos en
las gra´ficas.
Cuando se analiza el comportamiento de los ciclos de histe´resis para pequen˜os dia´metros en
los nanotubos es importante tener en cuenta que en el modelo desarrollado se tiene en cuenta
una constante de interaccio´n magne´tica mayor comparada con la de nanotubos de dia´metro
grande (ver figura 3-13). Sin embargo, a pesar de que haya una fuerte interaccio´n magne´tica
a pequen˜os dia´metros, los efectos de la densidad de enlaces magne´ticos son ma´s predomi-
nantes en las caracter´ısticas magne´ticas del nanotubo. Finalmente este comportamiento de
los ciclos de histe´resis donde se toma en cuenta la variacio´n del dia´metro ha sido confirmado
experimentalmente como se reporta en la literatura [90].
En la figura 4-16a se resume el comportamiento del ciclo de histe´resis de nanotubos SMNT en
funcio´n del dia´metro y la temperatura. En esta gra´fica se observa un crecimiento logar´ıtmico
del campo coercitivo (Hc) en funcio´n del dia´metro. Adema´s, en la medida en que el dia´metro
se incrementa, el campo coercitivo del nanotubo tiende al valor del campo coercitivo de una
la´mina infinita de a´tomos. Este resultado esta´ de acuerdo con lo reportado en la literatura
por me´todos de estad´ıstica cua´ntica [84]. En la parte interna de la figura 4-16a se muestra
la dependencia del campo coercitivo con la temperatura. Esta muestra una tendencia lineal
decreciente, que al extrapolar permite calcular un valor de temperatura a la cual el a´rea del
ciclo de histe´resis se vuelve cero; para este caso particular fue de 137 K. Este resultado muestra
el incremento en las fluctuaciones de los espines del sistema causados por el incremento de
la temperatura, destruyendo el acople ferromagne´tico.
En la figura 4-16b se resume el comportamiento del ciclo de histe´resis de nanotubos HMNT
en funcio´n del dia´metro y la temperatura. De forma ana´loga a la descrita para el caso de
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(a) (b)
Figura 4-16: (a) Campo coercitivo (Hc) en funcio´n del dia´metro (m). En la parte interna
de la gra´fica se representa el campo coercitivo en funcio´n de la temperatura
para nanotubos SMNT y (b) Para nanotubos HMNT. El error de ca´lculo del
Hc ma´ximo corresponde al taman˜o de los s´ımbolos en las gra´ficas.
nanotubos SMNT, a medida que el dia´metro incrementa, el valor de Hc se parece ma´s al de
una la´mina infinita de a´tomos, esta vez la la´mina con celda unidad hexagonal. Las variaciones
del campo coercitivo como funcio´n del dia´metro son ma´s pequen˜as que en el caso de nanotubos
SMNT debido a que en nanotubos HMNT la baja densidad de enlaces magne´ticos tiene ma´s
influencia sobre los ciclos de histe´resis que el dia´metro del mismo nanotubo. Tambie´n, esta
comparacio´n esta´ relacionada con la tendencia de los para´metros efectivos de canje magne´tico
para nanotubos SMNT y HMNT (figuras 3-12 y 3-13), donde se ve que las variaciones son
ma´s bajas para nanotubos HMNT que para SMNT. En otras palabras, lo anterior significa
que en el rango aproximado de los diez primeros dia´metros (valores de m), el para´metro de
intercambio en la seccio´n transversal Jexh para nanotubos HMNT toma valores ma´s bajos
comparados con la Jex de los nanotubos SMNT.
La figura 4-17a muestra la influencia del valor de la anisotrop´ıa magneto cristalina en los
ciclos de histe´resis de nanotubos SMNT con dia´metro m = 20 y a una temperatura de 100
K. Entre el campo coercitivo y la magnitud de la anisotrop´ıa se encontro´ una dependencia
lineal creciente como se puede observar en la gra´fica 4-18a. El efecto de la anisotrop´ıa es
proveer una energ´ıa extra en el ordenamiento de los espines, lo cual esta´ en oposicio´n al efecto
del campo magne´tico externo cuando este trata de invertir la orientacio´n magne´tica previa
del nanotubo. De la figura 4-18a se puede extrapolar y calcular un valor de la constante
de anisotrop´ıa para la cual el campo coercitivo se igual a cero. Para este caso particular
Ka = 0,13 meV , lo que significa que a valores ma´s pequen˜os del extrapolado el efecto de la
temperatura es mucho ma´s fuerte que los efectos de la anisotrop´ıa de este sistema, y este
tiende a un estado paramagne´tico, desapareciendo el a´rea del ciclo de histe´resis.
La figura 4-17b muestra la influencia del valor de la anisotrop´ıa magneto cristalina en los
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(a) (b)
Figura 4-17: (Izq) Ciclos de histe´resis en funcio´n de la magnitud de la anisotrop´ıa magneto-
cristalina en la direccio´n longitudinal para nanotubos SMNT m = 20 con Th =
100 K y (Der) Ciclos de histe´resis en funcio´n de la magnitud de la anisotrop´ıa
magneto-cristalina en la direccio´n longitudinal para nanotubos HMNTm = 20
con Th = 20 K.
ciclos de histe´resis de nanotubos HMNT con dia´metro m = 20 y a una temperatura de 20
K. Entre el campo coercitivo y la magnitud de la anisotrop´ıa se encontro´ una dependencia
lineal creciente como se puede observar en la gra´fica 4-18b. Se estimo´ por extrapolacio´n de
la recta que un valor de anisotrop´ıa igual a 0,39 meV hace que Hc se vuelva cero.
Otro detalle interesante fue el ca´lculo de la razo´n de cambio del campo coercitivo y la mag-
nitud de la anisotrop´ıa (Hc/K) tanto para nanotubos SMNT como HMNT a partir de la
gra´ficas 4-18a y 4-18b. Los valores calculados son 0,920KOe/K y 0,3566KOe/K para na-
notubos HMNT y SMNT respectivamente. Acorde con estas razones de cambio, la variacio´n
en la magnitud de la anisotrop´ıa tiene una influencia ma´s grande sobre el campo coercitivo
en los nanotubos HMNT que en los SMNT.
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(a) (b)
Figura 4-18: (a) Campo coercitivo (Hc) en funcio´n de la magnitud de la anisotrop´ıa longi-
tudinal (Ka) para nanotubos SMNT y (b) para nanotubos HMNT.
4.3. Propiedades de Magneto-Transporte
Los resultados del ca´lculo de la magneto-resistencia segu´n el modelo descrito en el cap´ıtulo
3 se presentan a continuacio´n. En las simulaciones mostradas a continuacio´n se tomo´ un
nu´mero de esp´ın igual a 1.
4.3.1. Influencia del dia´metro en las propiedades de
magneto-transporte
En las figura 4-19a y 4-19b se presentan curvas de resistividad en funcio´n de la temperatura
para tres valores de dia´metro (m) de nanotubos SMNT y HMNT respectivamente. En general
los resultados muestran el comportamiento t´ıpico de una curva de resistividad contra tempe-
ratura como se reporta en la literatura [88]. Para temperaturas muy bajas, cercanas a cero
Kelvin, el sistema presenta baja resistividad debido a que casi en su totalidad se encuentra
magnetizado, lo que permite un movimiento fa´cil de los electrones. En cuanto se incrementa
la temperatura el sistema aumenta su entrop´ıa y las fluctuaciones de los espines obstacu-
lizan en cierto grado el movimiento de los electrones. Sin embargo cerca a la temperatura
de transicio´n del sistema magne´tico es ma´s alto el valor de la resistividad, debido a que en
este punto el electro´n se encuentra “perdido” de su trayectoria como consecuencia de que las
fluctuaciones de esp´ın son enormes.
En la figura 4-19a se muestran curvas de resistividad en funcio´n de la temperatura para
nanotubos SMNT de tres valores representativos de dia´metro (m = 3, 7, 30). Se observa que
en general no hay una variacio´n clara debido al dia´metro, este hecho atribuido posiblemente
a que para este modelo de magneto-resistencia la temperatura del sistema es mucho ma´s pre-
ponderante que los cambios del sistema magne´tico con respecto a la variacio´n del dia´metro.
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Sin embargo, este es un punto donde no ha sido posible encontrar literatura que reporte medi-
das experimentales o´ teo´ricas de magneto-resistencia para nanotubos magne´ticos analizando
la influencia del dia´metro.
En la figura 4-19b se muestran curvas de resistividad en funcio´n de la temperatura para
nanotubos HMNT de tres valores representativos de dia´metro (m = 3, 7, 20). En general
las curvas de resistividad en funcio´n de la temperatura para este tipo de nanotubo mues-
tran oscilaciones en la parte de la curva para temperaturas superiores a la temperatura de
transicio´n.
(a) (b)
Figura 4-19: (a) Resistividad en funcio´n de la temperatura con Ka = 5 meV para tres
dia´metros (m) de nanotubos SMNT y (b) de nanotubos HMNT.
Este resultado puede estar asociado a una inestabilidad de los espines debido a la baja
cantidad de vecinos a su alrededor que permitan un acoplamiento magne´tico mucho ma´s
fuerte. En esta figura se muestra tambie´n que en un solo valor de dia´metro (m = 5) se presenta
un cambio significativo en la resistividad del sistema en funcio´n de temperatura. Para valores
superiores de dia´metro, el comportamiento de la resistividad esta´ ma´s influenciado por la
temperatura y energ´ıa de ordenamiento ferromagne´tico.
4.3.2. Influencia de la anisotrop´ıa magneto-cristalina en las
propiedades de magneto-transporte
En las figuras 4-20a y 4-20b se presentan curvas de resistividad en funcio´n de la temperatura
para tres valores de anisotrop´ıa en la direccio´n longitudinal de nanotubos SMNT y HMNT
respectivamente.
En la figura 4-20a se encuentra que la resistividad disminuye a medida que se aumenta el
valor de la constante de anisotrop´ıa. Lo cual tiene sentido si se tienen en cuenta los resultados
mostrados anteriormente, donde este te´rmino ayuda al acoplamiento magne´tico y por ende
al ordenamiento de espines.
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(a) (b)
Figura 4-20: (a) Resistividad en funcio´n de la temperatura para tres valores de Ka, m = 20
en nanotubos SMNT y (b) en nanotubos HMNT.
En la figura 4-20b se muestra que la magnitud de la anisotrop´ıa en este tipo de nanotu-
bo influye muy levemente sobre la resistividad, su comportamiento es ma´s regido por la
temperatura y por la energ´ıa de acoplamiento magne´tico como se dijo anteriormente.
4.3.3. Influencia de un campo magne´tico externo en las propiedades
de magneto-transporte
En el estudio de la magneto-resistencia uno de los aspectos ma´s importantes, debido a sus
aplicaciones tecnolo´gicas, es el comportamiento que un sistema magne´tico pueda tener en
presencia de un campo magne´tico externo. En el desarrollo del presente resultado este aspecto
es quiza´ el que ma´s influencia tiene en la curvas de resistividad.
Las figuras 4-21a y 4-21b muestran la resistividad de un nanotubo SMNT y HMNT res-
pectivamente sometido a tres valores representativos de campo magne´tico en la direccio´n
longitudinal.
En la figura 4-21a se observa con claridad co´mo el campo externo hace que la resistividad
baje y desaparezca el abultamiento presentado en cercan´ıas de la temperatura cr´ıtica, esto
debido al efecto que tiene sobre los espines del nanotubo a orientarlos. En la figura 4-21b se
aprecia un comportamiento similar al descrito anteriormente para nanotubos SMNT, en el
cual se observa su definitiva influencia en facilitar el desplazamiento de electrones a lo largo
del nanotubo.
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(a) (b)
Figura 4-21: (a) Resistividad en funcio´n de la temperatura para tres valores de campo
magne´tico externo, con Ka = 5 meV , m = 20 en nanotubos SMNT y (b) en
nanotubos HMNT.
4.4. Conclusiones
Se desarrollo´ un modelo computacional basado en el me´todo de Monte Carlo y un
modelo cla´sico tipo Heisenberg para la simulacio´n de propiedades magne´ticas y de
magneto-transporte en nanotubos ferromagne´ticos de pared u´nica.
Se realizaron ca´lculos de magnetizacio´n, susceptibilidad magne´tica, calor espec´ıfico y
energ´ıa ferromagne´tica, para nanotubos de celda unidad cuadrada y hexagonal. Los
resultados muestran una fuerte influencia sobre las propiedades magne´ticas del sistema
de este factor (celda unidad) debido principalmente a la diferencia de densidad de
enlaces magne´ticos en cada tipo de nanotubo.
Se noto´ a lo largo de los ca´lculos de magnetizacio´n, susceptibilidad magne´tica, energ´ıa
y calor espec´ıfico, que los nanotubos SMNT presentan una transicio´n de fase de para-
magne´tico a ferromagne´tico mucho ma´s abrupta que en los nanotubos HMNT en los
cuales esta se hace de una forma ma´s gradual.
Se encontro´ que la temperatura cr´ıtica tanto para nanotubos SMNT como para HMNT
es influenciada por el dia´metro del nanotubo. Los resultados muestran que en la medida
en que el nanotubo tiene dia´metros ma´s grandes, su temperatura cr´ıtica oscila alrededor
de un valor. Este resultado esta´ en acuerdo con otros reportados en la literatura.
La temperatura cr´ıtica para un nanotubo HMNT es menor que para uno SMNT debido
a la menor densidad de enlaces magne´ticos que hace que el nanotubo HMNT tenga una
menor energ´ıa de acople ferromagne´tico.
Se analizo´ la influencia de la anisotrop´ıa sobre las propiedades magne´ticas del sistema
encontrando similitud entre las anisotrop´ıas longitudinal y transversal as´ı como entre la
anisotrop´ıas tangencial y radial. Las anisotrop´ıas longitudinal y transversal permiten
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un corrimiento de la temperatura cr´ıtica hacia valores ma´s grandes contrario a las
anisotrop´ıas tangencial y radial que hacen que el sistema disminuya su temperatura
cr´ıtica.
Al someter los nanotubos a un campo magne´tico externo variable, se obtuvieron ciclos
de histe´resis y se analizo´ sus caracter´ısticas teniendo en cuenta la influencia del dia´me-
tro, la temperatura y la anisotrop´ıa. Se encontro´ que el dia´metro influye sobre el a´rea
del ciclo de histe´resis y por ende sobre el campo coercitivo especialmente en nanotubos
SMNT. La temperatura es un para´metro que afecta al ciclo de histe´resis, debido al
cambio de la energ´ıa de acople magne´tico del sistema. En ambos casos estudiados se
encontro´ una relacio´n lineal inversa entre el campo coercitivo y la temperatura. Otro
para´metro que se tuvo en cuenta es el mo´dulo de la anisotrop´ıa longitudinal. Se en-
contro´ una relacio´n directamente proporcional entre el campo coercitivo y la magnitud
de la anisotrop´ıa longitudinal en ambos casos estudiados.
Se realizaron ca´lculos de resistividad en funcio´n de la temperatura, encontrando re-
sultados caracter´ısticos con lo reportado por la literatura para sistemas magne´ticos
similares. Se encontro´ que la influencia ma´s importante en la variacio´n de esta propie-
dad es el campo magne´tico externo. Sin embargo se notaron cambios pequen˜os debido
a la influencia de la magnitud de la anisotrop´ıa longitudinal. El dia´metro no mostro´ en
este modelo planteado de resistividad influencia considerable.
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